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R E S U M E N 

En el presente trabajo se ha instalado el programa 

�OSFIT en lenguaj� FORTRAN IV en la microcomputadora PDP-11V03 

del Departamento Académico de Física t Universidad Nacional de 

Ingeniería. Esta computadora tiene una memoria principal de 

64 kbytes t por este motivo dicho programa es ejecutado en � 

tres partes; teniéndose �ntonces que preveer dos transiciones 

especiales, El programa está destinado al tratamiento de es 

pectros Mossbauer simétricos de compuestos de fierro (por ej�m 

plo: arcillas
t 

minerales
t 

corrosion t etc.). Permite obtener 

de una manera relativamente rápida los parámetros l1irerfin0s 

para su posterior interpretación. Está basado en los progr� 

mas.de ajuste estándar que se usan normalmente en computad� 

ras con gran capacidad de memoria principal, en otras univer

sidades. 
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CAPITULO 1 

HJTRODllCCION 

El cálculo de parámetros Mosshauer utilizando una 

computadora es un paso importante en el análisis de espectros 

!'!ossbauer. Los parimetros hiperfinos que interesari en la Es 

pectroscopía Mossbauer son el desplazamiento isomerico, 

el desdoblamiento cuadrupolar y el campo magnético, 

Existen una amplia var_iedad, de programas de compu-

tac�on para el cálculo de parámetros Mossbauer. Todos ellos 

utilizan el método de los mínimos cuadrados; pero se difereE_ 

cian en el modelo en que se ubica el cálculo de parámetros,e� 

t o ·s p u e d en s e r : 

El modelo teórico hasado en el hami�toniano del sistema en 

d. (1} estu 10 •

El modelo fenomenológico con ligaduras, a partir de lorent

zianas for�ando conjuntos típicos que corresponder a hamil 

tonianos particulares. 

El mo¿elo feno�enolo;ico sin ligaduras, a partir de 

zianas individuales. 

lorent 

En nuestro caso utilizamos el segundo modelo en el 

cual las ligaduras se establecen a partir de relaciones teó 

ricas que se observan entre los parámetros y que permiten li 

gar ciertas lorentzianas entre sí. La razón principal de su 
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u s.o e s q u e ta n t o e 1 primero como el tercer modelo requieren

la utilización de una corr.putadora de gran capacidad de memo

ria principal, pues mientras el primero usa una apreciable

cantidad de arreglos que contienen la informaci6n b&sica del

�odelo, el tercero requiere el uso de arreglos cuya dimensión

se iricre�enta graridemente con el �Grnero de lorentzianas. Por

otro lado el uso de ligaduras nos permite reducir esta deman 

da, esto es muy i�portante si usamos una microcomputadora (en 

nuestro caso: la PDP-11V03 del Departam�nto Acad�mico de FÍ 

sica de la UNI). 

Los progra�as fuentes utilizados están basados en 

el programa �OSFIT (versión de la Universidad de Strasburgo, 

Francia) (Z).

A continuaci6n presentam�s_un sumario del presente 

trabajo: 

En el capítulo II se presenta un resumen de los as 

pectas teóricos del Efecto Mossbauer, en particular acerca de 

las interacciones hiperfinas, con la finalidad de deducir 

las fórmuias utilizadas en el calculo de les pará��tros. 

En el capitulo III se trata los fundamentos del mi 

todo de ajuste por mínimos cuadrados, la aplicaci6n del meto 

do en los casos de una función de ajuste que es lineal o no 

en los parámetros, y la aplicación en el proceso de doblez de 

un espectro, 
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El capítulo IV describe las facilidades <le Comput� 

ci6n del Sistema PDP-11V03, los programas fuentesusados en -

el tratamiento de espectros l!6ssbauer., incidiendo en el ca 

racter conversacional <le estos, los diagramas de bloques, la 

relaci6n de datos y resultados, también los ejemplos y 

cusi6n de loi ajustes, la calibración y el análisis de 

dis-

fuen 

tes de errores en la determinación de pará�etros Mossbauer. 

En el apericice I se presenta una visualización ge� 

métrica del método de ajuste por mínimos cuadrados para el 

caso de un espectro �ossbauer de un solo valle. En el apén-

dice II se presenta el ej�mplo de un programa eri el que se 

usa la subrutina PLOTSS (para graficar en el terminal gráfi 

co-alfanumérico VT-55). El apéndice III presenta los lista-

dos de los pro�ramas fuente. 



CAPITULO 2 

TEORIA 

El Efecto Mossbauer consiste en la emisión y absor 

ción de un fotón kamma sin la pérdida de energía debida al re 

troceso del núcleo. Para asegurar la absorción en absorben 

tes que difieren ligeramente de la fuente se mueve ésta para 

obtener, por efecto Doppler, energías ligeramente diferentes. 

2.1 Conceptos generales de resonancia nuclear. 

En todo sistema nuclear existen un e·stado fundamen 

tal (E
f

) y estados excitados (E
e

). Los procesos de emisión -

(absorción) de un fotón se realizan cuando el sistema cambia 

de un estado excitado al fundamental (del fundamental a un ex 

c i t'ado). En adelante, se considerará Ef = o.

------ --- ------ --

fotcSn bY 

� 

A8$0RCION 

Et 

FIG 2-1 

Ver Fig. 2-1. 

EMlSION 

En estos procesos hay que considerar: 

Et 
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l. El ancho natural de línea.

2. La pérdida de energía por retroceso.

3. El ensanchamiento térmico.

4, La fluorescencia nuclear resonante. 

2.1.1. El ancho natural de línea, 

Este efecto es de origen cuántico, debido al Princi 

pío de Incertidumbre de Heisenberg. Un nivel de energía (E ) 
e 

presenta una distribución de forma lorentziana centrada en E 
e 

y con un ancho total (f) a la altura media; su expresión g� 

neral es: 

1 

denominada la función de Breit-Wigner. Ver Fig. 2-2. 

1 (E) 

Ee E 

,,, •. t-2 DtaT1D9UCIOII DI ...... cottaDPGIIDIINH 

Al. lllVIL -"·• . 1.A Sotl■A H LA fUNC-IOII 

El � DE UNA LOdN'n'tA■A 

(-2.1) 
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2. l. 2. La pérdida de energía por·retroceso. 

Al emitir un fot6n el nGcleo· sufre un retroceso, La 

energía de retroceso E
R

es: 

( 2. 2) 

donde: M = masa del núcleo 

e =  velocidad de la luz 

Debido a las leyes de la Din&mica (conservación de 

la energía y de la cantidad de movimi�nto) la energía del fo 

tón (E) será menor: 

E = E - E 
e R ( 2, 3) 

De esta manera el m&ximo de . . .-e m 1. s 1. o n (abs�rción) es

trasladado hacía un valor menor (mayor) de energía. 

2-3.

r 

F • •· .e-a 

Ver Fig, 

r 
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2. l. 3. El ensanchamiento térmico, 

El movimiento de los átomos, por agitación térmica, 

causará que la energía de los fotones sea modificada de acuer 

do al efecto Doppler, Como existe una distribución aleatoria 

de velocidades de los átomos, las líneas de emisión y absor 

ción serán ensanchadas gaussianamente y las intensidades redu 

cidas, Ver Fig 2-4, 

SUPERPOStCION 

P ••. 1-4 
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Para efectos de -ilustraci6n presentamos el 

te caso numérico: 

Número de masa 

Energía 

Vida media 

Entonces: 

A = 100 

E = 66 Kev 
e 
T 10- 8 

s 

E
R 

= 0,2 ev 

mientras que el ancho natural de línea es: 

ñ 
. 

-8
r = 

T
= 6.6 x 10 ev 

Por otro lado si: 

Temperatura T = 300 K

el ensanchamiento térmico D es: 

D = ,1 ev 

2,1.4. La fluorescencia nuclear resonante, 

siguie� 

( 2. 4) 

( 2. 5) 

( 2. 6) 

( 2, 7) 

Es de esperar que si tenemos dos núcleos del mis�o 

tipo pertenecientes a átomos idénticos, uno fuente (en un ni 

vel excitado) y el otro resonador o absorbente (en el nivel -

fundamental), y si el primero emite un fot6n (con energía hv), 

el resonador absorberá esta energía, pasando del nivel funda 

mental al nivel excitado para luego decaer a su nivel inicial 

emitiendo a su vez un fot6n (hv). 

Esta resonancia (emisión seguida de absorción) no 

ocurre sin embargo debido a la .pérdida de energía por retroce 

so del emisor � impulsión del i::.esonador, 

Para obtenerla es necesario aprovechar el ensancha-

miento de las líneas. La consecuente disminución en la altu 

ra de las mismas hará q�e el fenómeno se observe débilmente. 
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2. 2, El Efecto Mossbauer, 

El Efecto Mossbauer es.la solución al problema an 

tes mencionado, Involucra dos ideas principales, La primera 

es que en un sólido, los nGcleos emisor y receptor no están -

libres sino ligados a la red cristalina; como consecuencia 

las energías de retroceso y de impulsión son transmitidas a 

todo el cristal. En realidad este proceso tiene caracter 

cuántico; esto quiere decir que los estados energéticos de la 

red están cuantizados y por lo tanto la energía de retroceso 

es transferida en unidades discretas llamadas fonones;· 

nos átomos no vibrarán, otros lo harán con energía:· hv,

e t c • 

alg� 

2hv, 

La segunda idea principal del efecto Mossbauer con 

siste en que. las inevitables pequeñas diferencias entre 

niveles energéticos de la fue�te y el absorbente pueden 

compens�dos por efecto Doppler al dotar de movimiento a 

los 

·ser 

la 

fuente O al absorbente, Como dichas diferencias son descono-

cidas, en principio, es necesario dotar a la fuente de una ve 

locidad variable, dentro de las limitaciones mecánicas que e 

xisten, para asegurar la resonancia, En la práctica. es posi_ 

ble cubrir rangos de energía equivatentes a diez o más anchos 

de línea y por tanto obtener resonancias entre la línea de la 

fuente y conjunto de líneas vecinas (multipletes) en el 

nador, 

2. 3. Los isótopos Mossbauer. 

re so 

El isótopo más utilizado en la Espectroscopía �os� 

bauer es el de Fe
5 7

obtenido a partir del decaimiento del co
57 

(en nuestro caso en una matriz de Rh). El Fe
57 

emite un ravo 

gamma durante la transición 3/2 � 1/2 de energía 14,4 Kev, 

Ver Fig. 2-5. 



la Tabla 

Is6topo 

Fe 
57 

Sn 
1 1 9 

Eu 
151 

Tn 
169 

Ir 
193 

10 

co57 (270 días) 

-6 Mev.

1 - �
- 2

91% 

136. ! Kev.

14,4 Kev. 

O Estado 

· fundamental

Fll. 2-8. FUENTE MOSIIAUER 

Algunos de los isótopos 
,. 

usados son mostrados mas en 

2. l.

E r Transición Fuente 
y -1

(Kev) (mms ) utilizada 

14. 4 O. 192 3 i2- -+ 1 / 2 
- 57 

Co 

23. 9 0.626 3/2+ -+ 1/2
+ 

Sn 
119m 

21. 6 l. 44 7/2+ -+ 5/2
+

Gd
l 51

8.4 9. 3 3/2+ -+ 1/2
+

Er l69

7 3 . O . 60 3 / 2+ -+ 1/2
+ 

Os 
193 

TABLA 2. l. 
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2. 4. El Espectrómetro Mossbauer. 

elementos. 

El Espectrómetro Mossbauer consta de los s�guientes 

Ver Fig, 2-6: 

La fuente, que emite un haz gamma monocromático, c� 

ya energía puede ser variada al imprimirle un movi 

miento en la direcciSn de la emisión (ver la sub 

. � 2 4 1 ) f . 1 · ·. d C S 7 -seccion • .  , . La uente ut1 iza a es o en u

na matriz de Rh. 

El absorbente, que es la muestra que se desea anali 

zar. 

El detector de rayos gamma, que está formado por un 

cristal de �al seguido por un fotomultiplicador. 

El genera.dar de funciones, que provee un voltaje an� 

lógico V(t) que determina la �elocidad de la fuente,

La unidad motriz del transductor, y el transductor 

lineal de velocidad, en conjunto, que aceptan el 

voltaje de referencia V(t), lo amplifican, para lu�

go provocar el movimiento del eje en que está mont� 

da la fuente, mediante la aplicación de V(t) a una

bobina motriz. Eventualmente se realizan correccio 

nes de la velocidad del eje· usando una bobina re 

ceptora para una retroalimentación. 

El analizador multicanal que recibe la información 

amplificada del detector, También recibe señales -

de sincronización (Inicio, Avance, Direccionamiento) 

del generador de funciones para realizar una adqui 

sici6n adecuada de los pulsos detectados. El modo

comúnmente usado es el MCS que consiste en el barri 

do de ventanas temporales en directa corresponde� -

cia con incrementos iguales de velocidad (energía) 

de la fuente, realizando un conteo. adecuado de pul 

sos según su energía. 

la computadora. 

Este conteo ingresa luego a



TRANSDUCTOR 

Motor s ... or 

UNIDAD DE 

MANEJO 

1
..... -·······..-..

ABSORBENTE 

GENERADOR 

DE 

FUNCIONES 

.. ... 

.. 

,ie. 1.8. EIQUaMA DI UN QPKCTIIOMITRO MOSIIAUER 

DETECTOR 

.n. 

ANALIZADOR 

MULTICANAL 

N 
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El Principio de funcio�amiento. 

El Espectrómetro Mossbauer funciona en base al efec 

to Doppler. De esta manera si un conjunto de átomos emisores 

se desplazan con velocidad u con respecto al receptor, en ia 

dirección del haz gamma, el efecto Doppler causa la variación 

de la energía de los fotones emitidos en la cantidad 6E: 

6E = ±E 
e 

segGn el sentido de la velocidad 

donde: 

u 
c 

E = energía del nivel excitado
e 

c = velocidad de la luz 

( 2. 8) 

Haciendo variar la velocidad de la fuente podemos 

observar la absorción resonante de fotones gamma por el rece� 

tor. 

Como ejemplo numérico presentamos el siguiente: 

Para el 

emisor-receptor u 

.,. l 5 7 
nuc eo de Fe , con una velocidad.

óE = 

-1
= 1 mm. s 

1 
1 e c o r·r es pon de : 

1 mm· s -
1

x 14 4 O O e v • ± 4 • 8 x 1 O -
8 

3xl011 mm.s-l 
ev 

mientras que el ancho de línea mínimo observable es: 

- 9 -1
9. 1 x l O ev (. l 9mm.s ) 

relativa 

( 2. 9) 

Uno de los modos de movimiento de la fuente es el 

denominado de "aceleración constante". En este modo la velo 

cidad varía linealmente de -V a V En el analizador ca
max max 

da canal de memoria corresponde a un intervalo de tiempo(sie� 

pre de la m�sma magnitud �t), al cual corresponde un interva 

lo de velocidad siempre de la misma magnltud �V. 

2-7.

Ver Fig. 



o 

NIÍmero 

de 

canal 

14 

t---------..,,,,._ ____________ _..,.t . ( b l 

f'l8.t.7 (oJ VELOCIDAD DE LA FUENTE EN &L MODO 

DI • ACELallACION CON9TANTE • 

<•l NUdR0 DI. CANAL ·ocu,ADO
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2.5. El espectro Mossbauer 

Debido al efecto Doppler (Ver sub-sección 2,4;1,)

las líneas de emisión y absorción en·.1a fig, 2·-3 pueden supe.E_ 

ponerse dando lugar a una resonancia, que ordinariamente se 

llama "absorción", El porcentaje de absorción obtenida me 

diante esto depende del corrimiento de energía óE, El resul 

tado (Ver Fig, 2-8) es un ejemplo típico de un espectro de ab 

sorcion (un solo valle), En general obtenemos un espectro 

con una serie de valles (Ver Fig, 2-9); este espectro puede 

representarse por una suma de funciones lorentzianas: 

n 
I. 

R(v) b L
1 

(2. 10) = 
V-V. 

2 
i=l (-·-1) + 1

W. 

donde: 

n = número de valles 

Y donde, adem¡s, se observan, para cada valle, los siguientes 

parámetros geométricos p
0

: 

La línea de base a la altura b, 

Las posiciones de los Valles ·en el eje horizontal V., 
1 

El ancho total del valle i, 

tad de la profundidad, y 

W., tomado a la 
1 

mi 

La intensidad ·o profundidad del valle i, r1, tomada

a partir de la línea de base, 

La variable independiente es la velocidad Doppler {v), 



Intensidad 

1 

1 

I 1 

Linea de 1 

1 

absorción 
1 

1 

1 

J 

,r 

1 
1 

1 
1 

1. 

1 
J 

1 

. 

E
e 

E -t- �E 
e 

conteo 

1 

o 

FIG. 2-8. _Ejemplo 
I • 

t1p1co 

de absorctÓn de 

I 

Linea 
• • I 

emIs1on 

de 

l 
T

b 

1 

l 

de un espectro 

un solo valle 

E 

• 

V 
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conteo 

b 

V· 
1 V 

FIG. 2-9. Espectro de absorción 

Mossbauer 

como: 

donde: 

Finalmente podemos definir un espectro �ossbauer · R 

R = F (v, p ) 
'.l 

VE: [- \" ' \º ]
;;:ax max 

(2.11) 

� = conteo de fotones gamma durante un tiempo deter 

minado. 

v = velocidad Doppler a la que se toma la medida. 

p
'.l 

= parámetros que definen los valles. 

V = velocidad máxima entre la fuente v el absorben-
max 

te. 
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2. 6. Las interacciones hiperfinas_. 

El efecto Mossbauer ner�::i t2 observar las siguientes -

interacciones hiperfinas: 

La interacción monopolar eléctrica. 

La interacción cuadrupolar eléctrica. 

La interacción dipolar magnética� 

Para tener una mejor visión de estas interacciones 

entre el núcleo y su medio ambiente (electrones y otros nú

cleos) establecemos el hamiltoniano total correspondiente, p� 

r o ex e 1 u y en do e 1 ha m i 1 t o n i ano " a t ó m i e o " o r d· in ar i o ( q u e p r o d � 

ce el espectro atómico): 

H = H o + H o r + H s e + �M
(2.12) 

donde H representa el término en el hamiltoniano nuclear queo 
describe los niveles fundamental y excitados del núcleo en es 

tudio, El resto de los términos corresponde a la interacción 

del núcleo cdn la distribución electrónica circundante que es 

lo que nos interesa para nuestras aplicaciones; H01 
déscribe

la interacción eléctrica entre el núcleo y los electrones co 

rrespondiente a la corre e 2ión por tamaño finito del núcleo; 

H
M 

representa la interacción hiperfina dipolar magnética, en 

tre el momento magnético del núcleo y el campo magnético ere� 

do por la configuración electrónica circundante; HSC 
represe�

ta la interacción cuadrupolar eléctrica, entre el momento cua 

drupolar nuclear y el gradiente de campo eléctrico •� la p� 

sic-ión nuclear. 

2.6.1. La interacción monopolar eléctrica,. 

Debido a la probabilidad finita de penetración de 

los electrones en el _núcleo, los niveles fundamental y excit� 

do son desplazados (Ver Fig. 2-lOa), entonces la energía E co 

rrespondiente a una transición· gamma es: 



siendo: 
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E =  E + (6 - 6 ) 
e exc fun (2.13) 

E = la energía de la t�ansici6n entre estados no 

desplazados. 

6 = K 
exc 

6 = K 
fun

2 
<R > exc

2 
<R >f un

2 
<R > = radio cuadrático promedio del núcleo, 

(2;14) 

(2.15) 

!$(o) 1
2

= densidad de probabilidad de presencia de e 

lectrones s en el núcleo, 
K = constante 

El desplazamiento isomirico (nI) es la diferencia de las ener 

gías E correspondiente a una transición en el absorbente y u 

na transición en la fuente, 

(2.16) 

Para que se produzca la resonancia es necesario variar la e 

nergía del fotón emitido en la cantidad DI. El espectro re 

sultante cendra un solo valle,que no estará centrado en la ve 

locidad cero. 
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2. 6. 2. La interacción cuadrupolar eléctrica. 

Consiste en la interacci6n del rn6rnento cuadrupolar 

eléctrico nuclear ( [Q]) y el gradiente de campo eléctrico 

( [GeEJ ). El hamiltoniano correspondiente es: 

donde: 

[ccEj 

lo que puede expresarse de la siguiente manera: 

o 

donde: 

l , l , l
X y Z 

H 

= 

se 

= 

se 

eq = 

l =

= 

eQ ·(V •i
21(21-1) XX X 

2 

2 
e gQ {

A 

2 
31 

41(21-1) z 

A 

l 2 + V + 
yy y 

A 

l(I+l)+f\(I 

V ( componente principal) zz 

espín nuclear 

operadores de espín 

A 

2 
l 

z 

2 

X 

(2.17) 

(2.18) 

V ) (2.19) 
zz 

A 

2
) }-1

y 

eQ = momento cuadrupolar nuclear, que describe la 

magnitud de la deformación del núcleo 

\' ademas: 

V - V
= 

1 XX Y..Y. (parámetro de asimetría) (2.20) 
\. 

zz 

Par� esta interacción existen los siguientes casos 

particulares: 
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- Si la gradiente de campo eléctrico tiene simetría cúbica, -

esto es:

V = V = V 
XX YY z z 

(2,21) 

entonces, no ocurre perturbación en los niveles fundamental 

y excitados y el espectro resultante tiene un solo valle, 

- Si GeE tiene simetría axial (V = V ) entonces n = O y se
XX yy 

produce el desdoblamiento de los �iveles energéticos, ade 

más las separaciones de estos con respecto al nivel origi 

nal, afectado ya por la interacción monopolar eléctrica, 

(con espín I) están dados por: 

E == 

Q ( I ,m ·) 
z 

2 e qQ 
�I(2I-l) 

(3m 2 - I(I+l))z (2.22) 

donde el número cuántico m puede tomar los valores I, I-1, 
z 

. , . , -I ; en total (21+1) valores 

Particularmente nos interesa la transición I = 1 /2 

-+ I = 3/2, ver Fig, 2-lla. En este subcaso, el nivel I=l/2 

no es afectado por la interacción cuadrupolar; pero el nivel 
3 1 excitado I = 3/2 se divide en dos subniveles únz=±2, ±2) se-

parados del original por: 

E 
Q (3 2, i: 1 2) = 

2 
+ �4 

2 

4 

(2.23) 

se producen, por tanto dos transiciones y el espectro resul 

tante es un doblete cuya distancia 

cuadrupolar se es: 

denominada separación -

se = 

2 
� 

2 

la que nos da una medida de la componente V = eq, 
zz 

(2.24) 



FUENTE 

1 _.___. --- -- -1 ( 1 :- ºfun 
f 2 

( a) 

, 
-

3 
•� = ----2 

{a) 

. 
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ABSORBENTE 

FIG. 2-10 

I 3/ 2 

se 

1 
t 1/2 

FIG. 2-11 

DI� 

H 

o 

( b) 

DI" 

o 

� �� � 
2 

( b) 

V 
) 

V 

D 
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2. 6. 3. La interacción hiperfina magnética,

Proviene de la inter�ccion del momento dipolar maa 

nético nuclear y el campo magnético efectivo en la posición -

nuclear. El campo magnético puede ser debido a un campo in 

terno (casos de materiales ferromagnéticos y antiferromagnéti 

cos) o debido a un campo �agnético externo. 

El hamiltoniano que describe la interacción hiperf! 

na dipolar magnética H es: 
.. M 

donde: 

f'-N 
-= magnetón nuclear de Bohr (e1\/M

C)

µ -= momento magnético nuclear. 

I • espin nuclear.

g -= factor g nuclear f/(IfN)

H • campo magnético efectivo en el núcleo.

(2.25) 

Si el eje de cuantización está definido por la di 

rección del c2mpo magnético tenemos que:

(2.26) 

Se produce entonces el efecto Zeeman (separación total de los 

ni�eles �nergéticos con respecto al original), esta separación 

está dada por: 



EM (I., m )z 

= 

2.4 

JJ Hm 
--2.. (2.27) 

donde mz toma los yalores citados en la subsección anterior .

. 5 7 Un eje�plo interesante es el de Fe , ver figura 2-

12a. Para este isotopo If = 1/2, Ie = 3/2, Jl-f .
= .18P,N Y P.e=

-.103pN. Asi, el nivel fundamental se divide

(m = - 1 y mz = -
2
1 ) separados por: z 2 

6 = • 18f H = E E 
N M(l _l) M(l 

'!' 2 2' 

siendo el subnivel 1 el dem "" 
2 

menor energia. z 

en dos estado.s 

(2.28) 
1) 
2 

El nivel excitado se divide en cuatro estados (m •z 

- 3 / 2 , - 1 / 2 , 1 / 2 , 3 / 2 ) , s i en do m z ., -l e 1 s u b ni ve 1 d e menor

energía y la separación entre ellos es:

(2.29) 

Las transiciones entre subniveles se producen de acuerdo a la 

regla de selección �m =0,±1 El espectro resultante es un sex 
' z 

teto caracterizado por el campo magnético H: 

H = = (2.30) 
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Si el absorbente es una m�estra policristalina (conjunto de 

monocristales aleatoriamente distribuídos) las intensidades -

del sexteto presentan la razón 3:2:1:1:2:3. 

_J 
'� - '2 

• 1 
't -

. 2 

2 • 6 • 4 • 

+ 3/ 2

, + 1/ 2 , -
�-
. -

• 1/ 2 ' - -

' 

• 31 2 

(a) 
, -112

123 

, 

--

+1/ 2
456 

o 

1
1 

1 1 
t 

3 4 ( b) 
2 5 

' 

FtG. 2-12 

Interacción combinada dipolar magnética y cuadrupolar 

eléctrica.-

En un cristal podemos obtener la interacción combi-

nada dipolar magnética y cuadrupolar eléctrica. rn caso ex

tremo interesante ocurre cuando el término cuadrupolar es mas 

dEbil que �l magnético,entonces se considera el primero como

t.Uit f 'perturbacion del segundo. . Los niveles obtenidos son los 



correspondientes al de una interacci6n ragnftica, pero despl� 

zados (Ver figura 2-13a). 

I = l __ _ 
e 2 

1 :1 __ _ 
f 2 

1 ! 

--

�' ....... __' 

·---

3 5 

+ 3/ 2

+1/2

2 4 
---.-....... ----- •1/2 

---+-+--+-........ 1----- •3/ 2 

,--- - - _ ....... _._-+-........ "----- - 1/ 2 

'..__ - - ------'--'-.&.---- +1/2 

o 

J 

' 

FlG. 2-13

_2.7 0eterrnir.ación ce los paraMetros Mossbauer. 

·(a)

( b) 

rn espectro experimental consiste de un conjunto de 

puntos definiendo uno o varios valles. A partir de esta ccn 

junto es necesario determinar los parámetros del espectro. E 
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llo se consigue relacionando las velocidades del centro de 

los valles con los parámetros DI, se, H y E y los anchos y 

p r o fu n d i dad e s d e 1 o s va 11 e s con .1 o s par á me t ros w e I .

La obtención de los parámetros Mossbauer se hará en 

términos ce velocidades de tal manera que una cantidad x* (en 

unidades de velocidad) se relaciona con otra X (en unidades -

de energía) a través de: 

( 2.31) 

(para el caso del isótopo Fe 57, E e = 14.4 Kev.). 

Para efectos de los cálculos en el programa de 

lisis es necesario la determinación de las posiciones de 

valles d!?·un espectro, en· términos de los parámetros. 

ana 

los 

A continuación presenta�os los cálculos de los par! 

metros M�ssbauer y de las posiciones de los valles: 
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Espectro debido a la interacci6n monopolar elictri_ca.

El desplaza�iento isomirico (DI*) est¡ dadri por la 

posici6n rlel Gnico valle {Ver figura 2-lOb). 

DI* = V 

(con respecto a una referencia estándar). 

(2.32) 

2.7.2. Espectro debido a las interacciones elictricas (monop� 

lar y cuadrupolar).-

Para el caso de la transici6n 3/2 - 1/2 el despla

zamiento isomirico (DI*) y la separaci5� cuadrupolar (Sr* ) 

están dados por: (Ver figura 2-llb). 

mientras 

2. 7. 3.

(2.33) 

que las posiciones del doblete son: 

\ v, -
201• + se•

201• se• 
'- v2 

(2.34) 

Espectro debido á la interacci6n dipolar magnétic a. 

(\'er figura 2-12b) .-
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Para el caso de la transición 3/2-+1/2, la senara

ci6n de los picos extremos (V6, v
1) esti expresada en funci6n·

del campo rnagnitico de la siguiente manera: 

donde: 

V6 - v, = ( 3 1 f1: 1 + 1 /1; l ) H

/ 1-l * / = c
e E 1 µ * 1 =f 

c 

E 
e 

1 d 1 . , F 57 Fara e caso e isotopo e , tenernos que:

(2.35) 

(2.36) 

H = 330 Koe 

-1y(\\ - v1) _= 10.66 mm.s , entonces, en·�eneral, podet!'os cal

cular el campo magnético P (en Koe): 

H = 
330
10,66 

Por otro lado el desplazaniento isomérico DI* es: 

DI* = Vl
+

V6
2 

V +\' 
3 4 

(2.37) 

(2.38) 

Las posiciones de los valles se o�tienen de la s:-

r.uientes manera: 
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. Para.el cálculo cle \' 
1 

y V 

6' 
utilizamos (2.37) y (2.38), en

tonces: 

V
l 

= DI* 1 H 
2 3 O. 9 6 

(2.39) 

v
6

= DI* + 
1 H 
2 30.96 

. Para el cálculo de v2 y v
5 

tenernos: (Ver figura 2-12). 

=
+ 

y usando las ecuaciones (2.36) y (2.38): 

( 1 1 i.if 1 + 1 µ 1 H v
2 

DI* -= 
2

lµfl+3lµel 
30.96 

v
s 

DI* + 1 ¡
uf

' 
+¡

µel H = 
2 

l ::.if +3· µe! 30.96 

• Fn for�a si�ilar para el cilculo de V y V :
3 l.. 

) 

(2.4()) 

(2.41) 

(2.L.2) 
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entonces: 

1 li.if l -

1 µ 1 H 

DI* 
t: 

73 
= 

2 

1 µ f 1 +31 µ e 1
30.96 

(2.43) 

DI* 
1 1 µ f 1 -

¡
µel H 

v4 = + -
2 

1 µ f 1 +3 J µe 1 
3 O. 9 6 

2.7.4. Espectro debido a una interacci6n dipolar �agnitica v 

una cuadrupolar el�ctri�a. (Ver figura 2-13). 

Considerando la tra,nsiciori. 3/2_:__1/2 del Fe 57 a los 

pari�etrcs DI* y H ohtenidos anteriormente le a�adimos E*, -

que define la perturbaci6n cuadrupolar el&ctrica: 

DI* = 

H = 

* = 

V l +V
6

2 

30.96 

SC* 

2 
= 

(V 6
- V 1)

(V -V)6 5 

4 

(2.38) 

(2.37) 

- (V2-Vl)

(2.44} 

Las posiciores ce los valles son las siguientes: 



V
l 

= 

V = 

2. 

v
3

= 

v4
= 

vs
= 

v6
= 

donde: 

32 

DI* + s* 
1 

2 30.96. 

DI* s* 
1 

e
l 

H 

2 10.96 

DI* s* 
1 H 

e
2 2 3 O. 9 6 

+ .!.
H 

(2.45) 

DI* s* e 
2 2 30.96 

DI* s* +
1 

e
l 

H 
-

2 3º· 96 

DI* + s* +
1 

3 O. 9 6 

1 ).lf 1 
+ 

1 µe 1
e

l 
= 

1 ).lf 1 +31).lel 
(2.46) 

1 \Jf 1 l).lel -

e
2 

= 

l).lt +31).lel 

El sistema (2.45), especial para. el caso del 
· 5 7

Fe , 

será usado en los calculas para 1� obtención adecuada de los

parámetros ·Mossbauer utilizando para ello el método de los �í

nimos cuadrad0s, que se mostrara en el siguiente capítulo.
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C:.APITULO III 

EL METODO DE LOS MI�I�OS CUAD�ADOS 

3. l. Introducción. 

Partiendo del principio de rnixima verosi�ilitud, se 

deduce el nétodo general de ajuste de los �ínimos cuadrados, 

corno una de las formas de estimar pararr.etros de interés físi 

co. Se desarrolla luego el método para el caso de una fun-

ción ae ajuste lineal en los parámetros, el cual sirve de ba 

se para establecer uno de los métodos de ajuste por mínimos 

cuadrados de una función no lineal en los parimetrps (por li 

nearizacion) que es usado en el presente trabajo. 

La presencia de una gran cantidad de datos (Na: 200), 

así como la complejidad del algoritmo rnatematico para el cál 

culo de los parámetros requiere el uso de una computadora. 

Se presenta también un método de doblez de un espe� 

tro M�ss�auer basado i�ual�ente en el de los mínimos cuadrados. 

rr aspecto importante es el estudio de las i�certi

durrrres en los paranetros dehidas a la propa�ación de errores 

estadísticos en los datos. 

3. 2. Fundamer.tos del �étodo de los Mínirros Cuadrados. 

Ocurre a ro�nudo que se desea deter�inar la relación 

existente entre una magnitud y
i, medible en un experimento, y



34 

otra x.; y más aún, que se quiere estimar los parámetros pr� 
1 

sentes en esta relación, casi siempre de interés físico. La 

relación en general presenta la forma siguiente: 

y, 
1 

= F 

(X. ; a. ) 
1 J 

donde a. son los Dará�etros mencionados. 

(3. '!) 

Por ejemplo, �n una experiencia para hallar la temperatura a 

lo largo de una varilla metálica entre dos fuentes constantes, 

tene�os el conjunto A= {Cxi, yi)/i = 1, .•• ,NJ, donde

X. 
1 

posición de un punto a lo largo de la varilla, con 

pecto a un cero, e 

yi temperatura en la posición xi.

res 

Segundó, en el caso de la F.spectroscopía Mossbauer, un espe� 

tro F. es el conjunto de valores: 

E = (3. 2) 

donde: 

x. • velocidad de la fuerte de rayos gamma, correspondie�
1 

te al canal i, 

Yi • conteo de fotones con energía correspondiente a xi,

durante un intervalo de tie�po_ dado. 
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Para una Duestra determinada, es función F de Xi 

en los dos eje�plos méncionados. En la expresión �aternática 

de esta función, aparecen ciertos paráwetros aj que caracte

rizan la forrra de la función. 

De los fundar.entes teóricos de estos fenómenos se 

sabe que F es una relación lineal en los a. para el primer
J 

caso y no lineal para el sefundo caso. 

fxperi�entalwente lo que se ohtien� es el conjunto, 

y lo que se ¿esea es encontrar los parárretros a. 
J

aue pernitan plantear la función matemática que mejor descri 

ba al conjunto. 

Analicewos el caso de una relación lineal. Sea eJ 

conjunto L = { (xi, yi) /i = 1, N} de medidas o datos. Desea

mas ajustar la función f a  

f (X) "" 

los datos y., 1 

a +
2bx 

donde:

(3. 3) 

y establecer esti�ados de los parámetros a y b, de manera 

que las discrepancias entre y
i 

y

ter�inación �xacta de a v � es irrposihle ?ara un n��ero fini 

to de mecidas; pero se ce�en extraer los estinados más 

bables a partir de esta ir.for�ación. 

Para establecer uno de los rnetodos de optinización 

de parámetros, denominado de los mínimos cuadrados, partimos 

del principio de máxima verosimilitud ( 3 ) 
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Consideremos primero la probabilidad de ocurrencia 

del conjuñto L • .  Asumiendo una distribución gaussiana con 

desviación estándar (j. alrededor de f (x.)' 
la probabilidad P. 

l. 

de obtener la medida l. 
y. es:

2 

1 ]. 

{ ['· 
- f(xi]

}
1 

P. = exp ( 3 • 4) 
2 ª· 

✓In ª ·  

La probabilidad de obtener el conjunto. L es el producto de 

las probabilidades separadas: 

P (a, b) = TT Pi [TI ( 
l 

)] 
= 

✓In (J • 

N 2 

-

r
i1 

L 
f (X.)

(3. 5) l. . exp
-2 (J • 

i= 1 1 

El principio de máxima verosimilitud establece que 

L es el conjunto mas probable de mediciones, De acuerdo 

esto, los parámetros que definen f son elegidos de manera 

que den el máximo valor de P(a,b)'

a

Maximizar la probabilidad P(a,b) es equiva�ente a

minimizar la suma en el argumento de la función exponencial. 
2 

Definimos la magnitud x como la suma de los cuadrados de 

las desviaciones afectadas por un peso (1/cr.).
1 

2 

X (a,b) 
ii 

i=l 

- f(x.)
l. 

a .
l. r (3. 6) 

Ei mitodo de ajuste por mínimos cuadrados consistirá entonces

en._ minimizar X •
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·Para determinar la posición de un mínimo relativo -

del x
2 

hacemos las derivadas parciales con respecto a los

rámetros iguales a cero. 

N [y i 
- bx/] 

2 
a 2 a 

L 
a -

X = � = oªª a 

i=l i 

( 3. 7) 

N 

r
i 

-
a - bx/] 

2 
a 

x
2 a 

¿. 
= o= 

a"b ª ·  

i=l 

Este procedimiento resulta en un conjunto de ecuaciones con 
dos incógnitas: 

f\l 

t t 
2 y 

1 X .  

L
]. 

+ b
1 

-2
= a 

-2
a a a 

2 
i=l i i=l l. i= 1 1 

(3. 8) 

t 
2 

1\1 
2 N 

X . y ' X .  

L
X .  

1 

� 
1 

+ b= a � -¡ 2 

i=l a i = l a .  izl a. 
1 1 l. 

Las soluciones son: 

� 4 N N 2 N 2
1 

L 
X .  

L 
,· 

L
X .  

L
X . v .

( 
l. i l. l. 

�l.) 
a ::z --

2 2 2 

i = l 
a 

i = 1 a 

i= 1 a 
i .. 1 o 

i i i i ( 3. 9)
N N 2 N 2 N 1 
L 

1 
L 

X .  y. 

-¿
X .  

L
Y-l. l. l. 
_l._)b = ( t:. 2 2 2 2 

-· o o a 

i = l i i=l i i= 1 i i= 1 i 

donde: 
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N N 4 N 2 
1 

X . X .

!::. I: ¿
1 

( I: _1_) 
2 

(3.10) = 
-2 2 2 

i= 1 o. i= 1 o. 
i=l O .

1 1 1 

Determinemos la incertidumbre en el cilculo de a y·b. 

Cada dato y. ha influido en la determinación de los parimetros, 
1 

por lo tanto las i ncertidumbres de a y b estin formadas por co� 

tribuciones de cada y .• 
1 

Teniendo en  cuenta la fórmula general 

de propagación de errores: 

donde: 

X :,,: F 
(u,v,.,.)

En nuestro caso: 

2 
N 

[ 
o = 

L a 
i=l 

� 

[ ºb 2 L "' 

i"'l 

A partir de ( 3. 9) : 

2 
1

o :r 

a
!::. 

2 1 
o =
a !::,. 

+ 

2
º ·  

l 

:: .2 
l 

2 

o 
V 

e�/-
3v . ]. l 

<:
b 

) -

]:)\" . 

. l 

N 4 

L
X .

l 

2 

i == 1 o 

N 
i 

¿ 1 

i=l 2 

cr. 

+ . . . (3.11) 

(3.12) 

(3.13) 
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donde: 

N N 4 N 2 

6 L
1 

L
X .

� 

x .l. 
( _l._) = 

(j_ 22 cr.2 
•

ª ·
i=l l. i= 1 l. i=l t 

3.3 Método de ajuste por mínimos cuadrados a una función li

neal de los parametros.-

En el caso mas sencillo, 

En un caso ligeramente más complicado, 

f (x)
= ¿ 

j=O 

(a.X.()) 
J J X 

(3.14) 

(3.15) 

donde X. (x) es una f une ión gene·ra t r iz que no contiene ninguna 
J 

a .• 

2 
X (a)

2
La magnitud X es entonces: 

j=-0 

(a.X.( ))
] 21

J J 

xi 

(3 .16) 

. . . 
el X 

2 
Para m1.n1.m1.zar establecemos: 
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donde: 

k = O, ••• ,n 

De (3.17) obtenemos: 

2 

X 

= 

= o (3.17) 

n 

j=O 

2

j �1 [<z \<x/k<�;>)
(3. 18) 

El sistema de ecuaciones simultáneas (3.18) puede ser expres� 

do en forma matricial de la siguiente manera: 

o 

donde: 

y 

n 

f\ = 

�
j=O 

B = a [a] 

k = o, ... ,n

B = 
k 

aj k =

N 

�[� 
1 

N 

L[� 
. 1 

l. 
1.= 

(a. aj k)
(3.19) 

Y. x
· 

] 1 k(x.) 

xj(x.) xk(xi�
(3.20) 

1 
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Definimos la matriz simétrica 

Sea la matriz error [é] =

De (3.19) podemos obtener el 

donde: 

a = 

a. =

j = o, ... ,n 

[a] como 

[a] -1
la

vector de 

[ e:) 

la matriz de 

matriz inversa 

paráme.tro s 

y. 
l. 

a : 

curvatura. 

de [ a] 

(3.21) 

En forma similar al cálculo de incertidumbres de a y 

b obtenemos las correspondientes a a .• Aplicando (3.11),- tene 
. J 

mos: 

de (3.21) 

Reemplazando 

f=[,/ 
i= 1

(J 
ª ·

J 

a 

ay. 
l. 

= 

(3.23) 

i)a. 2] 
<i:-1-)\.. ·,¡ . 

. l. 

n 

a. 

en (3.22): 

n 

=.L 
k= O 

ªª. 2] 
(�) ay. 

. 1 

(J 

n 

1 

2 
i 

L l e: j k
m= O 

[ � 2 
X 

k(x.) 
l. 

(3.22) 

(3.23) 

(3.24) 



De (3, 20) en (3, 19):

Lh 2

i=l 

Luego: 
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(J 
a .

= E .
J m 

E • . 

JJ 

(3,2.5) 

(3. 2 6) 

3.4 Método de ajuste por mínimos cuadrados usando una función 

no lineal.-

Se han desarrollado diversos métodos de ajuste por mí 

nimos cuadrados de una función no lineal a datos experimentales, 

entre.ellos tenemos, (a) �os de búsqueda en el espacio de los 

parámetros como: el método de la rejilla y el de la gradiente, 

y (b) los analíticos aproximados como: el método de la extrapo 

laci6n parabólica y el de linearizaci6n de la función de ajtlst� (4,56).

Este último ha sido utilizado extensivamente en diversos progr� 

mas de ajuste de espectros �ossbauer (78) • 

El presente trabajo utiliza el método de lineariza 

ción de la fUnción de ajuste. El problema consiste en hallar 

el vector a= (a1, ••• ,a
n) de parámetros d� la función f -

(x.;a)
1 ·  

que minimice: 
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(3.27) 

Como f es una suma de funciones generatrices lorentzianas que 

no p�ede expresarse como (3.15), haremos una expansión en se 

ríe de Taylor, dejando fijo x. y reteniendo solo los términos 
l. 

lineales: 

donde: 

f -* 
(x.; a 

l. 
) 

f.�

a º 

óa� 
J 

z � 
J l. 

= 

= 

= 

= 

n 

f � + 

� 
l. 

j=l 

f -
(x.;a º ) 

l. 

vector inicial 

a. - a� 
J J 

a 
f 

ªª . (x.;a º ) J 
l. 

Sustituyendo (3.28) en (3.27):

2 

X 

-* 

(a ) 
- f�) -

[z�. ó a;]J l. 
(3. 28) 

de parámetros 

j = 1

c5 a�l� ·] 2 1 
J J 1 

(3.29) 



E�ta expresi6n es vilida solo en la vecindad del punto m!nimo, 

y similar a (3.16), podemos aplicar el método de los m!nimos 

cuadrados mostrado en el inciso anterior. 

donde: 

y: 

De (3.21): 

Entonces: 

n 
Bk 

= 

� 
( á a�

J 

j = 1 

= áa º 

(a] 

k = 1 , ••• , n 

N 

B ¿ [ cr> 
= ljJ 

k 

i= 1 

N 

aj k 
=

�L:2 z? 
J 1 

iJ¡ 
o 

i 

. o 
:ia. 

= 

a = 

j 

y. 
1 

- f�
1 

a� + ca�
J J 

a
j k)

o 

Z º

] 
i ki 

2k
i ] 

Entonces de (3.19): 

(3.30) 

(3.31) 

,.¡i 0 

(3.33) 



45 

De (3.26) podemos calcular la incertidumbre en la 

determinación de a� 

-�
'J .... J J (3.34) 

Si los estimados iniciales de los parametros a� hacen que la 
J 

serie truncada de Taylor sea una buena aproximación de f, el 

método converge rápidamente. 

Para visualizar geométricamente lo que realiza este 

método, ver Apendice I.

3.5 Función de ajuste para los datos Mossbauer,-

En nuestro caso la expresión que utilizarnos es una 

función no lineal de muchos parámetros. Estos parámetros es 

tán descritos en el Capítulo II (DI, SC, w, I, CH, b). En rea 

lidad la función es lineal para dos de los parámetros: I y b, 

pero para uniformizar se trata a todos los parámetros por i 

gual. 

Esta función de parámetros se construye para los es 

pectros más comunes, que están descritos en la última parte 

del Ca�Ítulo II, por me<lio de la comhinación de. lorentzianas. 

(El programa de cómputo qLle utilizamos es fenomenológico y, -

por tanto, co�bina lore�tzianas. �o las construye a partir 

del hamiltoniano, sino a partir de los valores de los 

tros que se le proporciona en· primera aproximación), 

3.6 �étodo de doblez de un espectro �ossbauer.-

La medición usual de un espectro �ossbauer se rea 

liza por ciclos, Cada ciclo involucra un movimiento de 

y vuelta de la fuente a cada lado (curva s), Si este 

miento es simétrico (parabólico, por ejemplo), hay dos 

ida 

moví 

posi_ 



ciones en que 1a·velocidad se repite dentro del mismo ciclo 

(ver figura 3-1). Por tanto es necesario doblar el espectro 

para obtener "un conteo" para cada velocidad. 

blez debe escogerse por mínimos cuadrados. 

El punto de do 

. 8 

" 

t 

Fi9. 3-1 

Antes de realizar el doblez se debe efectuar un �r� 

cesamiento previo para corregir el efecto geométrico origina

do por la variación de la posición de la fuente con respecto 

al detector. Si el patrón de velocidad es una función trian 

gular (modo de "aceleración constante", ver inciso 2.4.1 el 

-efecto geométrico presenta una forma pa�abólica (ver figura -

3-2), donde se registra la linea de base sin ninguna absorción).

Después del doblez debe realiiarse la asignación de  

�elocidad a cada canal. 
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DETECTOR 

,uENTIE 

=O [ ( a ) 

CONTE 

( b ) 

CHAL 

F16. 3-2 ( a l ESQUEMA D-EL ESPECTROltETRO IIO&S&AUER 

. PARA O&TEHR &OLO EL EFECTO 8EONETRICO 

( b) FORMA PMA80LICA DEL EFE-CTO 8EOMETRJCO 
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Para elimiriar el efecio geom�trico construimos su 

función de ajuste g definida de la siguiente manera (ver fig� 

ra 3-3). 

g(x;A,F) 

3F-F'
1-2 

A [t 
A 

[ 1- (' 

A [(X

FIG. 3-3 

3F - F' 
2 

F'-F 
2 

F' + F 
2 

F' - F 

2 

3F' - F

2 

F' - F 

2 

F'-F 
2 

y 

Y] 
y 

1] 

1] 

Canal 

X � F 

F < X < F' 

(3.35) 

F' � X 
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donde los parámetros son: 

A 

F 

F' 

amplitud del efecto geométrico, 

punto de doblez del espectro, y 

N /2 + F
t 

Observamos que en general F difiere ligeramente de Nt/2,

donqe: 

N = Número de canales activos 

6N = NGmero de canales no activos., tal que 

(N + 6N) representa un período de mo

vimiento en canales 

por lo tanto es necesario definir g en tres partes, 

La amplitud A es calculada por el método de los 
2 nimos cuadrados en el cual el X es:

donde: 

T =
n 

(T 
2

- g ) n 

(medida del efecto 
geométrico) 

(3.36) 

(3.37) 

y además se ha dado igual peso estadístico a todos los suman-

dos ( o =  1). Como la función g es periódica, consideramos 

a gn 
definida en las dos primeras partes para efectos del cal

culo en (3.36): 

F 
2 

(A) L (T = - g I)
¡,¡ n n, 

t -(2 - F) 

Se debe notar que tanto g como 

N 
t + F 

.Lg y 
aA 

.Lg yac 

(3.38) 

son 



con t inu.o s en F • Para 

a 

élA 

F 

Así: ¿ 
1\1 

-·(r-F)
= 

F 

L 
Nt 

-(-2 
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calcular A: 

2 
xP 

= 

T g�,I n 

( * )
2

gn I + 
, 

F) 

o 

N 

2 +
F

L 
F 

N 
t

2 + F

L 
F 

(3.39) 

T g* 
n n,II

(3.40) 

donde g* esti definido por las expresiones entre corchetes en 

(3.35). 

De esta manera _el espectro sin efecto geom�trico es: 

y'n = Yn • gn (3 .41) 

Una forma simple y eficiente de obtener el punto de 

doblez F despuis de haber eliminado el efecto geomltrico es 

realizar ensayos de doblez alrededor de vario� puntos F y u 

sar la bondad de la superposición de las dos mitades como cri 

... d d 1 1 ... . d ( 9, 10) terio de busque a e va or optimo e F • Entonces tene

mos que: 

F 

L 
-<--½ - F)

(y' - v' )
2 

n 2F-n 

debe seT mínimo cuando usamos el valor optimo de F. 

(3.42) 



51 

El valor de Fes generalmente fracctonal, debido a 

que no existen pares de canales en posiciones simétricas. El 

procedimi ento usado consiste en interpolar linealmente el va 

lor de y' entre los qanales adyacentes de una mitad para usar 

lo en 3-42 (ver fi gura 3-4). De esta manera: 

o =

1 

y2F-n 
+

(2F-n) -

valor entero de (2F-n) 

o 
r 

,(3.43) 

El valor Óptimo Ff 
es refinado por interpolación p�

rabólica a través de los valores de S(F) cercanos al mínimo 

(ver figura 3-5). 

Así: 

Ff = F 
1 

4 
(3 .44) 

En la práctica A y F son calculados en una forma i 

terativa de dos pasos partiendo de un F supuesto (N /2). 
t 

proceso no altera los contenidos originales del espectro. 

Este 

Ff es utilizado en la superposición del espectro (y)

lográndose el espectro doblado (y"), teniéndose en cuenta tam 

bien la interpolación de canales adyacentes. 

Y� = y n + { Y 2F-n + 



CONTEO 

" 

n- 2 n-1 " n • 1 

FIG. 3-4 

2F·n ·I 2F·n 

" 

2F·n• 2 CANAL 

CJt 
N 
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La velocidad asignada al canal n es: 

V
n 

= 4V
max { n - (Ff - (N+ óN)/4)} /· (_N+ 6N) (3.46) 

En el caso que el espectro ya haya sido doblado, ha 

remos: 

F = · N f 

y la velocidad asignada al canal n es: 

donde: 

V = 2V n max { n - ( F f - N / 2) } /N

N = Número de canales del espectro 

doblado. 

(3.47) 
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CAPITULO 4 

LOS PROGRAMAS DE TRATAMIENTO DE DATOS 

INTRODUCCION 

Cuando se realiza un experimento en Espectroscopía 

Mossbauer, los datos (conteos por cada canal) son almacena -

dos en un Analizador Multicanal, Después de esta operación 

la información es grabada en un dispositivo de almacenamien

to masivo (diskette, cinta magnética, etc,), utilizando un 

programa de adquisición de datos. En e.sta situación, los es 

pectros experimentales están listos para ser analizados usan 

do los servicios de la computadora, 

Antes de realizar este análisis, es recomendable -

hacer un cálculo aproximado de los parámetros que se desea 

conocer con la finalidad de acelerar el proceso de ajuste. 

Esto es de suma utilidad si se desea analizar un espectro 

complejo (con más de dos componentes). 

El programa de ajuste construye un espectro teóri-

co a partir de los pará�etros aproximados y lo compara con 

el espectro experimental. La diferencia será minimizada u 

sando el método mostrado en la sección 3.3. 

Un diagrama del proceso operativo está mostrado en 

la F'ig. 4.1. 

4,2.- Descripción de las facilidades de computación, 
( ,f -1 ) El Sistema PDP-11V03 l� está formado por las si 

guientes partes (Ver Fig. 4-2): 

El Bus LSI-11 (parte principal) es un camino de intercam

bio de información entre los demás órganos • 

• La Unidad Central de Procesamiento (CPU) denominada PDPll/ 

03, es el órgano que ejecuta las instrucciones almacenadas 



USUARIO 

Pordaetrot 
oproalaodo• 

ANALIZADOR 
MULTICANAL 

COMPUTADORA 

_____ 4JUSTE
·--.---------'

FIG. 4.1. DIAGRAMA DEL PROCESO DE ANALI SIS 

DE UN ESPECTRO MOSSBAUER 
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en la memoria principal (en la zona de programas). La CPU tra 

baja con datos Blmacenados en la misma memoria (en la zona de 

datos) • 

. La memoria principal almacena temporalmente los programas y 

los datos en binario, 

tes (1 byte =· 8 bits). 

Está organizada en 64 koctetos o kb.z 

(En el Laboratorio Mossbauer la me 

moria original tenía 32 kbytes; pero ahora tiene el doble 

debido a su ampliación reciente). 

de 550 ns máximo, 

Su tiempo de acceso es 

. La unidad de discos magnéticos RX-11 es un órgano de almace 

namiento masivo de programas y datos en binario o en el sis 

tema ASCI l. Se realiza en discos flexibles ("diskettes")i.!! 

tercambiables, Cada "diskette" puede almacenar 256 kbytes. 

El tiempo promedio de acceso es de 488 ms . 

. El terminal gráfico-alfanumérico VT-55 esta constituído por 

dos órganos: un teclado exclusivamente emisor que permite 

el control del sistema o la introducción de datos y progra-

mas; una pantalla exclusivamente receptora que permite vi 

sualizar información alfanumérica y gráfica, 

El terminal impresor LA-120 es un órgano que tiene dos fun 

ciones: en forma local en la cual trabaja como una máquina 

de escribir; y en línea con la CPU, en la cual recibe infor 

mación y la imprime, 

El Sistema PDP-11V03 se conecta al Analizador �ulticanal 

Norland INO-TECH 5300, que colecciona dat�s del Espectróme

tro Mossbauer ELSCINT A�E-30 y que deben ser transmitidos a 

la unidad de disios magnéticos. El conjunto así formado se 
. . .,. . · .,. .. <12 ) denomina Sistema Automatico de Espectroscopia Mossbauer • 

Los procesos descritos en la presente tesis parten de un 

espectro ya acumulado por el multicanal o registrado en una 

"diskette" (dentro del Sistema PDP-11V03), 

El Sistema PDP-11V03 utiliza el Sistema Operativo 

RT-11113, i.!i)(en sus versiones 2 y 3), el cual es un conjunto de 

programas que incluyen el programa ejecutor o monitor y los 

programas de servicio, Mediante el uso de estos programas,la 

CPU y los periféricos se convierten en una unidad operat-iva -

para el desarrollo y ejecución de programas de aplicación. 
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Una característica espectal del Sistem� Operativo

RT-11 es que posibilita el uso de diversos ambientes de oper�

ción dependiendo del tipo de programa monitor: 

El ambiente de un solo trabajo que utiliza el monitor sim 

ple ("Single Job Monitor") para ejecutar un programa a la 

vez, y 

El ambiente de dos trabajos que utiliza el monitor doble 

("Foreground Background") diseñado para que dos programas 

puedan compartir la memoria principal y ejecutarse conc� 

rrentemente. En realidad la ejecución se realiza por pri� 

ridades en el uso de los recursos del Sistema, siendo el ni 

vel "Foreground" el de mayor prioridad, 

4,3,- Descripción de los programas de tratamiento de datos, 

Debido a limitaciones de capacidad de la memoria 

principal, el programa de tratamiento de datos ha sido reali

zado en tres etapas o programas: 

• MOSFLD, que realiza la isignación de velocidad a cada canal

y el doblez del espectro original (Ver la Sección 3,4.),

• MOSFIT, que realiza el cilculo de par&metros de interis, u

sando el método de ajuste por mínimos cuadrados de una fun

ción (espectro teórico, suma de funciones lorentzianas) al

espectro experimental (Ver la Sección 3,3,) •

• RPMOS, que almacena los resultados del ajuste y realiza la

graficación de los espectros experimental y teórico en los

archivos RT-11,

Después de ejecutar MOSFIT se realiza una transi 

ción materiali2ada en el archivo FTN2.DAT con la finalidad de 

conservar la información necesaria en la ejecución de MOSFIT. 

El mismo motivo tiene el archivo FTN3.DAT entre las etapas 

MOSFIT y RP�OS (Ver Fig. 4-3), 

Denominaremos sistema S al conjunto de programas, -

datos y resultados: 

S = (MOSFLD, MOSFIT, RPMOS, DM, RM) ( 4 • 1 ) 

donde &cdemás: 



MOSFIT 

ltPMO$ 

DOBLAMIEt,¡TO DEL 

ESPECT"O 

AJUSTE DEL ESPECTRO 

Par.ímetros •just.tdos 

PRESENT .ACl()t,I DE LOS 

RESUL � Al>OS Y GlllAFICOS 

DE TRANSICIONES DEL 

StSTEMA S 
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DM conjunto de datos (y.) Mossbauer almacenados en archivos. 
l 

MOS 

RM conjunto de resultados Mossbauer almacenados en el archi 

vo FTN4.DAT 

Las características fundamentales de los tres prim� 

ros elementos del Sistema S son las siguientes: 

• Cada programa es de car&cter conveisacional, lo que fue fa

cilitado por la existencia del terminal alfanumérico y gr!

fico (VT55),

El programa MOSFLD.SAV ocupa 27.5 kbytes de memoria princi

pal, y su tiempo de ejecución es de aproximadamente 90 s.

El programa MOSFIT.SAV ocupa 30 kbytes de memoria principal;

mis su tiempo de ejecución es variable y dependiente del nú

mero de par&rnetros que intervienen en el ajuste, El progr�

ma RPMOS.SAV ocupa 16,5 kbytes de memoria principal y su 

tiempo de ejecución es aproximadamente 30 s . 

. Los dos primeros programas utilizan extensivamente la subru 

tina PLOT55 
(
15 ) (soporte "software" del si�tema PDP11V03)

para graficar los espectros y las curvas de ajuste (un eje� 

plo de uso de esta rutina es mostrado en el Apéndice II), 

En cada etapa, el programa principal comparte la inform� 

ción con las subrutinas mediante un bloque COMMON sin títu 

lo. Esto tiene la.finalidad de ahorrar memoria. 

. El programa principal de la primera etapa, MOSFLD, utiliza 

las siguientes subrutinas: CLEAN, READY, BAG y SPECTR . 

. El programa principal de la segunda etapa, MOSFIT, 

las siguientes subrutinas: SPECTR, FCHISQ, CURFIT, 

�ATINV, CLEAN, CHNGE y la función FUNCTN • 

utiliza 

FDERIV, 

. El programa principal de la tercera etapa, RP�OS, utiliza -

las subrutinas: RESULT y TRACE • 

. La subrutina CLEAN limpia la pantalla del terminal VT-55 de 

todos los caracteres alfanuméricos aparecidos en ella y es 

tablece una nueva posición para el cursor alfanumérico, a 

partir del cual se inicia cualquier texto de caracteres res 

pectivos. El uso de esta subrutina facilita la función con 



versacionaJ. • 

. La subrutina READY, lee los datos del espectro, que pueden 

estar almacenados en la forma de ar�hivos ASCII o binarios 

o ser tomados a la salida de un programa de adquisición de

datos ejecutándose en el nivel "foreground",

• La subrutina BAG realiza el doblez del espectro original y

la asignación de velocidaq a cada canal, Si el espectro ya

ha sido doblado, sólo se ejecuta la segunda función,

• La subrutina SPECTR grafica el espectro �ossbauer experime�

tal utilizando la subrutina PLOT55,

• La función FUNCTN de�ine la función de ajuste y puede ser

cambiada de acuerdo al tipo de espectro que se va a anali--

zar, En nuestro caso se ha diseñado de tal manera que pu�

de ajustar desde un espectro de un sólo valle hasta un es

pectro complejo compuesto por cuatro sextetos (siis valles

cada uno),

La subrutina FCHISQ ( 3) calcula el chi-cuadrado reducido y

grafica la curva correspondiente a la función de ajuste en

el terminal VT-55 •

• ta subrutina CURFIT ( 3 ) minimiza el chi-cuadrado utilizan

do el método �e iinearización de la función de ajuste ( Ver

Sección 3.3,) •

• La subrutina FDERIV ( ]) evalGa en forma num�rica las deri

vadas de la función de ajuste con respecto a los parámetros,

Las derivadas son requeridas en el calculo de la matriz de

curvatura, en CURFIT.

La subrutina MATINV ( 3) invierte la matriz de curvatura u

tilizando el método de Gauss-Jordan •

. La subrutina CHNGE muestra las modificaciones de los 

metros, las incertidumbres en el calculo de éstos, el 

par!__
chi-

cuadrado reducido risultante del proceso de minimizaclón. !

demás si se ajusta un espectro teórico complejo, se calcula 

la proporción de cada subespectro componente. 

formación aparece en el terminal VT-55 • 

Toda esta in 

• La subrutina RESULT, escribe los resultados del ajuste en

el archivo FTN4,DAT.



• La subrutina TRACE, grafica el espectro y la curva de aju�

te en el ar¿hivo FTN4.DAT, a continuaci6n de los resultados.

El contenido puede ser impreso mediante la unidad LA-120.

El programa MOSFIT realiza el ajuste mediante ona secuencia

de iteraciones, la cual se detiene cuando se cumplen alguna

de las condiciones de convergencia o cuando falla el ajuste.

El programa MOSFIT está posibilitado para ajustar una fun

cion con un número máximo de parámetros igual a 21, además

está funci6n puede ser tratad� variando solo una parte de

los parámetros en cada secuencia de iter�ciones, el chi-cua

drado mínimo es obtenido por una aproximaci6n con ligaduras.

4.4.- Diagramas de bloques. 

Adjuntamos los siguientes diagramas de bloques: 

• MOSFLD

- Subrutina BAG

• MOSFIT

- Subrutina CURFIT

• RPMOS



DIAGRAMA DE BLOQUES DE MOSFLD 

TIPEE EL NOYBRE DEL ESPECTRO 
QUE DESEA ANALIZAR 

TIPEE LA VELOCIDAD �AXIMA DE LA FUENTE 

LECTURA DE DATOS , DEL 
ESPECTRO 

GRAFICACION DEL ESPECTRO TOTAL EN LA PANTALLA 

DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO Y(O ASIGNACION DE 
VELOCIDADES A CADA CANAL

GRAFICACION DEL ESPECTRO 
DOBLADO 

SCRIBIR lOS RESULTADOS E� F.L ARCP.IVO 

FTN2, DAT 



DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO Y/O ASIGNACION DE 

VELOCIDADES A CADA CANAL (BAG) 

Q NO 

ASIGNACION DE VELOCIDADES 

TIPEO DEL NUMERO 
·. DE CANAL QUE SE

.DESEA OBSERVAR

OBSERVACION DEL 
CONTENIDO EN LA 

PANTALLA 

�----------H 

NO 

A CADA CANAL 

PARA CAMBIAR EL CONTENIDO 
DE ALGUN CANAL, TIPEO DEL 
NUMERO DE CANAL Y EL NUEVO 

VALOR 

MODIFICACIONES 
y 

OBSERVACION 
DE LAS 

MODIFICACIONES 

NO 



PRIMERA SUPOSICION DEL 
PUNTO DE DOBLEZ (PFP) 

SI SE DESEA TIPEE EL 
NUEVO VALOR DE PFP 

NO 

MODIFICACION Y 
OBSERVACION DEL 

>------------o-1 

INICIALIZACION DEL 
CONTADOR DE CICLOS 
DE REFINAMIENTO 
· ( NCYCL E = O )

SI 

NO. 

ELIMINACION DEL EFECTO 
GEOMETRICO. EL ARREGLO 

TEMP CONTIENE EL 
ESPECTRO SIN DICHO 

EFECTO 

SI 

NUEVO VALOR 

OBSERVACION DEL PUNTO 
DE DOBLEZ FINAL 

DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO 
Y ASIGNACION DE VELOCIDADES, 

A CADA CANAL 
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DETERMINACION DEL MEJOR PUNTO DE 

DOBLEZ, APROVECHANDO LA SIMETRIA 

DEL ESPECTRO 

EL PUNTO DE DOBLEZ ES REFINADO 

POR INTERPO LACION PARABOLICA 

NO 

NCYCLE = 

NCYCLE + 1 

SI OBSERVACION DEL PUNTO 

DE DOBLEZ, . DES PUES 

DEL PRIMER CICLO 
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DIAGRAMA DE BLOQUES DE MOSFIT 

LECTURA DE LOS RESULTADOS DEL 
DOBLAMIENTO, EN EL ARCHIVO 

FTN2.DAT 

DEFINICION DE: 
FACTOR DE CONVERGENCIA DEL 

CHI-CUADRADO (CCHI) 
NUMERO MAXIMO DE ITERA CIONES 

EN UNA SECUENCIA (IT) 
NUMERO MAXIMO DE SUBESPECTROS 

COMPONENTES (NT) 
NUMERO TOTAL DE PARAMETROS 

DE AJUSTE (NPARTO) 

INICIALIZACION DE LOS VALORES 
DE LOS PARAMETROS DE AJUSTE Y 
LOS DE EStRATEGIA DE AJUSTE 

(X, IX) 

DEFINICION DEL VALOR DE LA 
LINEA DE BASE (YD) 

NORMALIZACION DE LOS VALORES 
DEL ESPECTRO (Y), DIVIDIENDO 

ENTRE YD 

GRAFICACION DEL ESPECTRO 
EXPERIMENTAL 



SI 

SI 

ACEPTACION DE LOS VALORES DE 
LOS PARA�ETROS (X,IX) 

ESTAR LE CIMI Ef-.TO DEL Nl1MERO DE P ARAMETROS Ql1E 
PARTICIPAN EN LA MINIYIZACION (NPAR) 

ALMACENAMIENTO DE LOS VALORES DE LOS PARAME 
TROS EN EL ARREGLO XYZ

ESTABLECIMIENTO DEL TAMARO DE PASO USADO EN 
EL CALCULO DE DERIVADAS DE LA.FUNCION DE 
AJl'STE (ARREGLO E), TM1BIEN SE UTILIZA co�rn 
CRITERIO DE CONVERGENCIA DE Los· PARAMETPOS 

DEFINICION DE LA FUKCION DE AJUSTF (YFIT) 

CALCULO DEL CHI-C�ADRADO Y GRAFICACION DE LA 
CU VA DE AJUSTE 

MINIMIZACION DF.L CHI-CUADRADO USAN

DO EL METODO DE GAUSS-NEWTON(CURFIT) 

¿ E DESEA CAMBIAR LOS VALORES DF L0S 
PARA�ETROS Y/O ITERAR NDEVA�ENTE? 

ESCRITl'RA DE lOS RESULTADOS 
ARCHIVO 

FTN3. DAT 

NO 

F.N EL 
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MINIMIZACION DEL CHI-CVADRADO USANDO [L 
METODO DE GAUSS-NEWTON (CURFIT) 

INICIALIZACIO� nEL CONTROL DE ITERACION 
( NOIT) 

VALUACION DE LAS MATRICES ALPHA Y BETA, 
TAL QUE: (ALPHA). Li P = BETA 

EVALUACION DE LA FUNCION DE AJUSTE, EL 
CHI-CUADFADO Y G�AFICACION DE LA CURVA 

DE AJVSTE 

INVERSION DE LA MATRIZ ALPHA 

A PARTIR DE ESTE MOMENTO SE CONSIDERA 
UNA 1TERACI0N MAS 

EVALUACION DE LOS INCREMENTOS DE LOS 
PARAMETROS QUE PARTICIPARON EN LA MINI

MIZACION 

CHEQUEO DE LOS RESULTADOS DE LA ITERACION 
CON LA FINALIDAD DF LOGRAR LA CONVERGEN 

CIA A U� MINIMO 

INCREMENTO DE LOS PARAMETROS QUE PARTIC!
PAR0N EN LA Ml�IHIZACION Y ALMACENA�IENTO 

EN EL ARREGLO (AE) 

�PEVA EVALrACION DE LA FrNCION DE AJUSTE y 
EL CHI-CUADRADO. GRAFICACION nE LA 

NVEVA trRVA DE AJUSTE 
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SI 

ALl!ACE�: J\HI ENTO DEL C(•NT E:H DO DE AE EN EL 

ARREGLO ORIGINAL (X) 

ESTI�ACION DE LA INCERTIDU�BRE EN EL 

Cl1 LO DE LOS PARMlETROS (S IG�!AA) 

ESCRITURA or LOS RFSULTADOS DE LA ITERA

CION EN LA PAijTALLA 

PREPARACIOS PARA tNA NVEVA ITERACION 
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DIAGqAMA DE BL00PES DEL PPMOS 

LECTURA D[ LOS RESULTADOS DEL 
AJUSTE DEL ARCHIVO F1N3.DAT 

TIPEO DE ALGV� COMENTARIO ACER 
CA DEL AJPSTE 

IYPRESION DE LOS RESUDTADOS NU 
MERICOS Y DOS GRAFICOS DE LOS 
ESPECTROS TEORICO Y EXPERIMEN-
TAL EN EL ftPCHIVO · FTN4.DAT 
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4, 5. - Datos d e entrada, 

El ingreso d� datos es real izado en forma conversa-

cional a travfs d el t erminal VT-55, 

Los datos solicitados por MOSFLD son los sigui entes: 

El nombr e del archivo en un diskett e RT-11 con los datos 

del espectro que s e desea analizar, 

lo .�os. 

Este tien e el subtítu 

, La velocidad m&xima dela fuente �Bssbau er, necesaria para 

cal cul ar la � elocidad asignada a cada canal • 

• La respu esta a la pregunta si se des ea doblar . el espectro, 

si es afirmativa permite la modificación d e algún canal Moss 

bauer y del punto de doblez inicial, 

Los datos requeridos por MOSFIT son: 

Los valores d e los param�tros de ajuste y el establetimi en

to d e las l igaduras qu e defin en la estrategia d e ajust e .Por 

el caráct er conv ersacional del Sist ema, se pueden tipear 

nuevos valores d e los parám etros y establ ecer una 

trategia al final de una s ecuencia de iteraciones, 

t en er resultados satisfactorios. 

Los datos solicitados por RESPLT son: 

nueva es 

hasta o b 

Una l ínea de comentarios (hasta 80 caracteres) acerca del 

esp ectro analizado, 

Todos l os datos numéricos son ingresados mediante -

un formato libr e y separadcs por co�as, 

4. 6. - Resultados, 

Los resultados finales contenidos en el ·archivo FT��. 

DAT son los siguientes: 

, E l punto final de doblez del espectro, 

El valor final del chi-cuadrado reducido . 

• Los valores finales d e los parámetros y sus inc ertidumbr es.

La proporción de cada subesp ectro componente, si s e ha aju�

tado �n espectro complejo.
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Ademas·, en FTN4.DAT se muestran un gráfico del es 

pectro experimental y de la curva de ajuste (espectro teórico) 

superpuestos. 

4. 7. Aplicaciones de la Espectrometría Mossbauer.-

La Espectrometría ½ossbauer puede ser aplicada a 
. . d 1 T . . 1 1 u · 1 .1 ( 1b )1 a s C 1 en c 1 a s e a 1 erra , en par t 1 cu ar a a .·i 1 ne r a o g 1 a 

debido a que el Fierro está presente en casi todos los mine 

rales (es el cuarto elemento en presencia y representa el 5% 

d·e la masa de la corteza terrestre). 

Esta aplicación tiene dos aspectos: un análisis 

cuantitativo y otro cu a 1 ita ti v o . El análisis cuantitativo· im 

plica el estudio de la muestra mineralógica con la fir:talidad 

de conocer sus minerales compon�ntes. La información es 

plementada con aquella obtenida usando otras técnicas, 

com 

tales 

como: la Microscopía Optica que permite obtener una idea de 

la composición y conocer su morfología; 

por rayos X, para conocer la composición; 

la Difractrometría 

la Microscopía E

lectrónica, para reconocer los procesos de yuxtaposición e in 

clusión de minerales; la Activación por neutrones-y la Espe� 

trometría de masas, para determinar los elementos presentes -

en la muestra. La Espectrometría Mossbauer requiere que la 

muestra sea pulverizada o que este en la forma de una capa mo 

nocristalina. 

El espectro obtenido a partir de una muestra minera 

lógica es un conjunto de subespectros componentes el cual es 

equivalente al conjunto de minerales presentes en la muestra. 

·Este espectro es generalmente complejo (presenta valles supe�

puestos) y necesita de una estrategia adecuada de ajuste, con

cepto que sera definido posteriormente, para hallar los par!

metros Mossbauer. La comparación de los resultados del ajus

te y los de la literatura nos posibilita determinar.la compo

sicicfn de la muestra. Dos ejemplos de este tipo de análisis

se r·�-'n m o s t r a do s . e n 4 • 8 • 2 

usada.

así como la estrategia de ajuste
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El anílisis cualitativo es facilitado por el 

so de purificación dé la muestra, que consiste en la 

ción de algunos minerales componentes y obtern por lo 

un espectro mas simple, En ciertos casos se puede 

proc� 

separ� 

tanto 

sinteti 

zar cristales, de algunos minerales, con tal pureza 

permita obtener los valores tipicos de los parámetros 

que nos 

Mo ss 

de bauer; este proceso tambiin puede realizarse en el caso 

minerales cuya comp6sición no existe en la naturaleza, 

Algunos aspectos del análisis cualitativo compre� 

den: 

- La determinación de los estados estables de oxidación del 

ión Fierro:

F 2+• e 
3+ 

• Fe

(divalente) 

(trivalente) 

La simetría del poliedro de �oordinación: 

(Ver figura 4-4). 

• Tetrahedral (cuatro vecinos) 

• Octahedral (seis 

• Dodecahedral (doce

vecinos) 

vecinos) 

Otros aspectos son la caracterización de la config� 

ración electrónica y la información acerca de la estructura -

cristalina. 

En el caso de una muestra mineralógica si se tiene 

una componente cuya presencia sea aproximadamente menor que 1%, 

no será detectada en el espectro debido al apantallamiento s� 

frido por la dispergión de los datos. Igualmente, si tenemos 

una muestra purificada no se notara la presencia de algunos! 

tomos en estado de sustitución, defectos o impurezas a menos 

que su concentración sea aproximadamente mayor que 1%. 
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TETRAHEDRAL OCTAI-EDRAL 

Fig. 4-4

Podemos establecer r�laciones para los par&metros -

hiperfinos con respecto a los estados de valencia y de coordi 

nación: 

DI < 
DI < 

DI 
Dodtet o et

sctet <
se < 

SCDodoct 

DI
-r 

3+ < 
DIFe 

2+
- e

SCFe 
2+ < SCFe 

3+ { 17) 

CHFe 
2+ < CHFe 

3+

O. 7
-1 DIFe 

2+ l. 5 
-1

mm.s < < 
mm.s

0.3 
-1 DIFemm. s < 3+ • 7 

-1

< mm.s 
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Posteriores trabajos tratarán más profundamente las 

·aplicaciones de la Espectrometría Mossbauer a la Mineralogía.

4.8 Ejemplos y discusión.-

Los efectos obtenidos se clasifican en dos tipos 

los simples, que presentan una sola componente, y pueden ser 

de und, dos o seis valles; y los complejos, que son una com 

binación de los primeros y presentan valles superpuestos. 

4 • 8. 1 Espectros simples.-

El análisis cuantitativo en estos casos es directo. 

Los valores iniciales de los parámetros acerca de la posición 

de los valles (DI, se, CH) son determinados "manualmente" u 

sando (2.37, 2.38 y 2.44) e ingresados en la computa�ora. 

La estrategia de ajuste establecelos parámetros 

que intervendrán libremente en este proceso (ligaduras). En 

estos casos todos intervienen libremente, d�sde el inicio del 

proceso, debido a que el espectro no presenta valles supeE 

puestos. 

iteración 

Se ha determinado que los tiempos de ejecución por 

para estos espectros varían linealmente con el 

número de parámetros libres en el pr?ceso. 

Tabla 4-1. 

Ver figura 4-5 y 
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3 

FIG. 4-5 

4 IUERO DE 

PNtAME TROS 

Ll&ltES 
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Los resultados y su comparación con los de la lite 

ratura son mostrados en la Tabla 4-1. Los espectros experi -

mentales y teóricos respectivos se obser�an en las figuras 

(4-6, 4-7 y 4-8). 

4. 8. 2 EspectrcG complejos.-

Se presentan dos ejemplos, uno de ellos (�AG241) 

fue obtenido a partir de una muestra mineralógica por el Prof. 

E. Torres en el Laboratorio de Espectroscopía M6ssbauer de la

Universidad Nacional Mayor de San Marcos. 

La estrategia de ajuste en este caso fue <liferente 

a la usada en los casos simples. La determinación "manual"de 

los parámetros condujo a varias hipótesis acerca de la 

ción exacta de los valles, motívado por la presencia de va 

lles superpuestos, Una ¿e ellas consistió en un conjunto 

tres sextetos y un doblete. Primero, se dejaron libres 

de 

los 

parámetros del doblete, para su ajuste. Posteriormente se fi 

jaron estos para iniciar el ajuste de los parámetros de los 

sextetos: en las primeras etapas se ajustaron los DI, SC 

CH (parámetros que definen la posición de cada valle), y lue 

go los anchos de línea; las intensidades de línea 

siempre en forma libre. 

¡:,;:.rtiripan 

finalmente se dejan libres todos los pararnetros, -

incluyendo los del doblete para culminar el proceso. ¡· _n

grama tÍJico de esta estra:egia es mostrado en la Tabla 

d ia 

[l ?receso es lente; ?ero Dermite llegar a una solución físi-

ca:nente aceptable. Se de�e anotar que la rapidez ¿�1 

dis�inuve cuando más nos acercamos al resultado 6pti�oa (e� 

el que las diferencias entre espectros teórico v experimental 

son mínimas, esto es, ,-hicuadrado mínimo). 



Nombre 
del 
Espectro 

SS230 

PIR0:2. 

CJ\L003 

Natural.l' 
za d l· la

Tnlll!St í,I 

/\cero 
í nox id a
h le 

J\ceru 
inox id. 

1' ir i t;1 

Pirita 

C;1lihra
l. 1 ll 11 

F Íl'rni 

Vc· lot· ídad 

rniíxim�
1 F ig. 

/ ( 'llíll S 

4-6

·¡ 

li.4 'i 4-8

DT 
Fuente ( Fuente) 

/(nnns-1) 

Co
5 7 

/Pd -.31 

Co 
57 

/Rh • 19

Dl(Fe) 
/(mms-1)

- .12

-.09 

.30 

• 314

w se 
-1 -1 

/ (nnns ) / (mms )

.4 7 

. 31 .59 

• 614

...... ---·----- -- ------·-···-··--··---··--- -------------------------· --

Co 
57 /Rh - • 12 -.01 .28 . 054 

-. 11 º·ºº 

TABLA 4-1 

CH T x
2 

Ref. 
/ (k0 ) e 

/(s) 

100 3.n

17 

122 • 97

17 

329.5 122 3.05 

330.00 17 
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Si aplicamos varias· hipótesis de ajuste a un mismo 

espectro, .sera aceptada aquella que conduce al menor valor 

del Chicuadrado. En el caso de obtener dos soluciones del 

ajuste cuyos cbicuadrados son muy similares, tenemos que uti 

lizar los criterios físicos (valores de los parámetros hiper-

fino�, comportamiento de estos con la temperatura, ••• ) 

elegir la solución físicamente correcta. 

Etapa DI 

1 o 

2 X 

3 o 

4 X 

5 o 

6 X 

7 X 

se CH 

o o 

o o 

o X 

o X 

X o 

X X 

X X 

� = par�metro fijo 

X = parametro libre 

TABLA 4-2 

w I 

o X 
. 

o X 

o X 

o X 

o X 

o X 

X 

para 
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Los resultados se mue�tran en las Tablas 4-3 y 4-4 

v los espectros experimental y te6rico en las figuras 4-9 y 

4 -1 O. 

La magnetita (Fe3□4) cuyo grupo cristalogrifico es

Fd3m ha sido estudiada por diversos grupos, utilizando la Es 
(t.S q) 

pectrornetria �ossbauer J · '' ' Le� átomos d� Fierro ocupan 

dos sitios diferentes a temperatura ambiente: 

. Sitio A (con coordinaci6n tetrahédrica) 

Sitio B (cori coor dinaci6n octahédrica) 

en la proporc; :i6n 1: 2. (ver t;3 4-11) 

1 ♦------
: b J---------4 

.,,,.'- - - - - - -@- - - - - - -

e IONES DE OXIGENO 

® POSICION (A) TETRAHEDRAL 

Ü POSICION ( B ). OCTAHEDRAL 

FIG. 4�11 



Nombre Naturale Velocidad DI DI 
del de la máxim�1

Fig. Fuente (Fuente) (Fe) -l
za 

Espectro muestra /(mms ) / (mms -1) /(mms ) 

MAG241 Magnetita 12 4·9 Co571 Pd .118 .303

. Z.7 

.4 5 ,64 

.63 

-------

. 51 . 70 

.63 

Siderita 1.03 1.21 

1.14 

TABLA 4-3

w 
-1 sc_ 1

CH 

/(mms ) / (mms -) /(kOe)

• 29 .010 483.4 

489 

.42. .05 447 . 5 

446. 

--------·-

.23 .05 4 56.4 

457. 

. 38 1.76 

1.80 

Pro- 2 

por- X 

ción 

27·/. 12. 

39-/. 

13·/. 

22./. 

Ref. 

-

18.19 

-

1B19 

-

18,19 

. 

20 

o:, 
" 



Nombre Naturall' Vt-1.ov tdad Dl D1 Pro- ·2--

del za de la rniíx irn� 1 F'ig. Fuente (Fuente) ,(Fe) -l w -1 
sc_ 1 

CH por-. X Ref. Espectro muestra / (rnrny ) /(mms-1) / (mms ) /(mms ) / (mrns ) / (küe) ción 

MAG250 Magnetita 1 O. 4-10 Co571Pd .075 . 261 . 2 53 - .035 486.8 33.3 5 -

. 27 489. 1/3 18, 19 
--- ·---- -·

. 504 .689 .264 
.012 465.2 3?.2. -

.63 457. 1/3 18, 19 
----

. 48
4 

.669 .284 .019 453.4 34.6 -

. 63 446. 1/3 18,19 

TABLA 4-4
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MAGNETITA+ SIDERITA 

Muestra : MAG241 

Fuente : Co
57 
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MAGNETITA 

Muestra : MAG250 

Fuente : Co
57 

/ Pd

+ 5.

• • 

v ( mm/s) 

• • 
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El espectro obtenido para una magnetita purificada 

(�AG250) da cuenta de una estructura magnéticamente ordenada 

(dos sextetos, uno de ellos tiene valles ensanchados). El a 

nálisis de este espectro en la computado·ra muestra tres sex 

tetos· que se ajustan al espectro experimental y permiten i 

<lentificar cada sitio. De esta manera podemos ver que tene 
· · F 3+ . .  F 2+ t t d mos dos sitios e y un sitio e , esta es ruc ura es eno

3+ 2+ 3+ 
minada espinela, Fe (Fe Fe )04 y los parámetros obteni-

dos son parecidos a los de la literatura (ver Tabla t:J-..q). 

Por otro lado, la proporción de cada una de las componentes -

refleja muy bien la probabilidad de encontrar los iones Fe3 + 
,. d 1 · 2+ en un numero os veces mayor que os iones Fe .

La muestra mineralógica estudiada es un compuesto -

de magnetita y side�ita. La siderita, cuya estructura crista 

lográfica es romboedrica, es un carbonato de Fierro (FeCo
3

)(17) 

que a temp2ratura ambiente no tiene una estructura magnética 

ordenada y se presenta bajo la forma de un doblete en el es 

pectro. 

4.9 Fuentes de error en la determinación de los parámetros.

Las principales fuentes de error·son debidas a las 

condiciones experimentales y son: 

la desviación de la escala de velocidades del movimiente de 

la fuente, 

- el efecto "coseno debido a la disposición geométrica de 

la fuente, el absorbente y el detector, 

- la dispersión de los datos.

Al realizar una experiencia en Espectrometria Mos� 

bauer se necesita establecer la velocidad Doppler de la fuen 

te (V ), eventualmente ocurre una variación sobre ésta demax 
bido a causas mecánica-electrónicas. Por lo tanto es necesa-

rio estimar esta variación tomando un espectro de una muestra 

patrón antes y /o después de la experiencia en �uestión. 
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Este proceso nos permite hacer la calibración de la 

velocidad de la fuente, 

Comú�mente se utiliza una muestra de Fierro metáli-

co (CH = 330k0e a temperatura ambiente) como patrón, También 

son usados: el nitroprusiato sódico y hematita y acero inoxi 

dable. Presentamos un ejemplo de calibración: si se obtiene 

un espectro de una muestra A tomado con velocidad máxima VA 

exp
y de una muestra patrón (Fierro metálico) con velocidad VF ,

exp 
tenemos:• 

donde: 

330 

CH
F 

Velocidad real para obtener el espe� -

tro de la muestra patrón 

campo magnetico·de la muestra patrón 

obtenido en condiciones experimentales 

y, la velocidad real para obtener el espectro de la muestra A 

es: 

= X 
= X porque 

las varia�iones del campo magnético son independientes de la 

velocidad. 
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O t r a f u en t e d e e r r o r e s e 1 e f e c t o " c o s e 1� o �" • Debí 

do al angulo sólido entre la fuente y el detector los rayos -

gamma pueden ser emitidos con un ángulo relativo a la direc -

ción del movimiento de la fuente, aparece así un rango de co� 

ponentes para la velocidad V de emisión y entonce-e; la radiación

no es monoenergetica. Como consecuencia aparece un ensancha

miento de los valles, y aún pueden ocurrir formas de valles -

no simétricos. Ver figura 4-12 

FUENTE ABSOfU3ENTE DETECTOR 

% o 11.1 rr [ 
�-

� 

FIG 4-12 

En.Física Nuclear, donde los experimentos son prin

,c i p a 11Il en te d e con t e o s , . 1 a s me d id a s f 1 u c tú a n d e o b s e r va c i 6 n en 

' .. o}i�e;rY/c,ii_r_1, es�a§, fluctuaciones (dispersión de los datos)son
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denominadas estadísticas y como consecuencia la incertidumbr-e 

debida a estas es: 

a = /y 

donde y es el conteo en un punto dado. Así, si tenemos un 

conteo y = 10 6 
su incertidumbre estadística es a 

= 1 o
3 

y 

el error relativo es 1 o-
3 •

Hemos visto tres fuentes de errores �n la determina 

ci5n de parlmetros MBssbauer, el primero puede corregirse me 

diante la calibración de la velocidad; el segundo, puede a 

liviarse usando una disposición adecuada de fuente, muestra y 

detector; la tercera fuente puede di!>rni .. oirse con un mayor 

tiempo de conteo,. 
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CONCLUSIONES 

El objetivo original de la. tesis ha sido instalar 

un programa de ajuste de espectros Xossuauer en la microco� 

putadora PDP11-VO3. El nrincipal inconveniente para ello 

es la limitación de memoria principal (64 kbyces), lo que -

nos obliga a adaptar los programas de computación estándar 

concebidos para computadoras grandes. Este programa es uti 

lizado en el análisis de espectros de calibración, de mues 

tras de arcillas (cerámicas arqueológicas), de minerales y 

ser& utilizado para estudios especializados'en Metalurgia 

Fisica (particular�ente cor�osi6n}; y donde todas las mues 

tras contienen fierro. 

Las características esenciales de la adaptación -

que hemos realizado son las si�uientes: 

l. La más saltante es su carácter conversacional lo que pe�

mite controlar la estrategia de ajuste, la cual consiste

en mantener constante un gru�o de parámetros y permitir

aue varíe solo el �ruoo restante, con la finalidad de a
. 

. 

. 

celerar el rroceso de ajuste. En particular, esto es ne

cesario en el caso ce espectros complejos.

2. Hemos ajustado los si�uientes espectros: a) acero inoxi

dable, b) nitroprusiato s6dico, c) fierro metálico y

d) minerales,• corno pirita, rnarmatitas peruana y yugoesl�

va, magnetita, hematita� todos ellos obtenidos a partir 
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de rruestras en las que el ión fierro presenta �imetría a 

xial y que están en la forMa de polvo. 

3. Nuestro programa tiene las siguientes limitaciones, c'ebi

das a falta de meMoria principal: no está adaptado al es

tudio de espectros de monocristales, ni tampoco al de mo

d i f i c a c i o ne s d e 1 e s p e c t ro c o Ti' o c o n s e c u en c i a d e ca rr_b i o s en

la geometría del experimento (variaciones del ángulo en-

tre el haz ram�a y el plano de la rruestra), o modificacio

nes del espectro debido a la presencia de un campo rnagni

tico externo.

4. Una limitaci6n del presente programa es que la funci6n de

ajuste está particularizada a la radiación del Fe57. Para

otra radiación, dehen introducirse cambios en la función

·ae ajuste. En este sentido, presenta �enor versatilidad

que los programas basados en modelos teóricos (hamiltoni�

no).

5. Este progr�ma puede ser extendido, si se aumenta la memo

ria principal, para hacer estudios de dependencia angular

en espectros asir:etricos ta�bien puede aumentar

se el nú�ero ce co�ponentes del espectro e incluir distri

buciones de oarati'etros hiperfinos.

Fl -pro�rar:a de ajuste instalado satisface las nec� 

sidades inmediatas de análisis de espectros Mossbauer de 

nuestro laboratorio. 



APENDICE I 

Visualizaci6n geométrica del mftodo de ajuste por -

mínimos cuadrados para el caso de un espectro Mossbauer de un 

solo valle. 

Presentarnos las formas geométricas correspondientes 

1 f • J  2 l J d d . J a a uncion X y e meto o e aJuste por minimos cuadrados: 

2 
X 

A la 

(X. ; a.)i J 

funci6n 

N 

[ yi-f(xi; ª j) JfL g2 (A-1-1) 

i=l 

le corresponde una hipersuperficie en el espacio de los par! 

metros (de dimensión (n+l), siendo n el número de parámetros). 

Si considerarnos un espectro jy
i

/i=l, N} de un solo valle y
además fijamos los parámetros de ancho de línea 

de base (b ) tenemos que: o 

2 
X 

f (x.;DI,I)i 

(x.·DI,I) 
i' 

= b 
o (

1 -
X .

4 ( i

I 
- DI

2 

W ) +l
o 

- f 
( X . ;

1 

( w ) y o línea

)
(A-1-2) 

(A-I-3) 

2 o sea que la representación geométrica del X es una superfi-

cie en el espacio tridimensional, obsérvse por ejemplo las fi

guras A-1 y A-2 v la presencia de un mínimo.

También puede deducirse la siguiente intepretación 

del método: si partimos del punto inicial (A) , este caerá 
2

sucesiva�ente a 1, 2 Y 3; este último es el de menor valor X 
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B 
e 

A D 

F I G. A-1. Superficie Chi-cuadrado 

correspondiente al proceso de 
ajuste de un espectro de un 

solo valle 

DI 
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A [1 I 0 

FIG. A- 2 Curvas de nivel correspondiente 

a la fig. A-1 
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Presentamos los valores numéricos de 

valor constante W 
o

DI, 
2 

I, X , así como el 

-1
w 

o 
.4674 mm.s 

Iteración 
-1 2 

Punto DI(mm.s ) I X 

A(inicial) o - • 4 03 8 ,0052 58,3990 

1 1 -,2840 • 0071 6,4711 

2 2 - • 3 09 6 . 0074 3. 7398

3 3" -.3107 • 007 4 3,7318 

El dominio utilizado en los gráficos A-1· y A-2 está 

dado por: 

DI E [ -.4039, -,2175 J 
(A-I-4) 

I E [ -.0052, ,0096 J 
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APENDICE ):I 

LA RUTINA PLOT55 

La rutina PLOT55 (1S) es una unidad de soporte para

utilizarla con un terminal alfa-numérico y gráfico VT-55, y 

está incluida en la Biblioteca de Subrutinaé LSILIB dentro 

del diskette del Sistema Operativo RT-11. 

Por ejemplo, PLOT55 nos permite graficar la 

correspondiente a la siguiente función: 

curva 

R = { ( X • , y . )ji = 1 , N t 
l l 

(A-II-1) 

tal que N � 512. 

Presentamos como ejemplo el programa EJPLOT escrito 

en lenguaje FORTRAN y almacenado en el archivo EJPLOT.FOR, es 

te programa grafica una curva lorentziana con el apoyo de 

PLOT-55. 

Vamos a describir algunos detalles de este programa: 

Entre las sentencias 100 y 200 definimos los datos necesarios 

para establecer la ubicación de la curva a graficar. 

clo 10 se utiliza para definir la función lorentziana, 

El ci 

En el 

ciclo 20 determinamos los valores máximo y mínimo de la fun-

ción, para luego determinar la ubicación y amplitud del gráfi 

co. La subrutina CLEAN muestra otro uso combinado de PLOT-55, 

este consiste en limpiar la pantalla de todos los caracteres 

alfanuméricos y colocar el cursos en un punto dado. PLOT55 -

(2,99,0) activa la posibilidad de graficar sobre la VT-55. Se 

pued�n mostrar dos gráficos en el terminal y ·mediante PLOT55 

(1,0) se elige uno. PLOT55 ( 3, I-1,K) grafica la curva punto 

a punto dentro del lazp 40.  PLOT55 (2, 512,1) borra el gráfi 

co de la pantalla y desactiva la posibili.dad de graficación. 
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Para desarrollar il programa segu�mos los siguientes 

pasos !21) 

• Colocar el diskette del usuario en la unidad RX/11 ( ranura 1).

, Editar el programa en el archivo EJPLOT.FOR de la siguiente 

manera: 

.R EDIT <CR> 

*EWEJPLOT.FOR$$ 

>': I 

(Escribir las sentencias) 

*$$ 

*EX

Compilar el programa fuente antes escrito: 

. RFORT.RA <CR> 

*EJPLOT=EJPLOT <CR>

* AC (CTRL/C para salir del compilador

FORTRAN) 

Crear el archivo EJPLOT.SAV mediante el enlace del archivo 

EJPLOT. OBJ, resultante de la compilación; el archivo FORLIB. 

OBJ, usando la clave /F; y el archivo LSILIB,OBJ, que contie 

ne la subrutina PLOT55, 

• R LINK< CR >

*EJPLOT=EJPLOT,SY:LSILIB/F <CR>

* A C (CTRL/C para salir del enlaza� 

dor) 

Ahora el usuario tiene el archivo EJPLOT,SAV que se ejecuta 

de la siguiente manera: 
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, RUN EJPLOT < CR > 

Mayor información acerca del desarrollo de programas 

en FORTRAN y del u so de la rutina PLOTSS se puede encontrar 

en los manuales del Sistema PDP11V03,

Incluimos tambifn .u n listado del programa fuente EJPLOT.



FORTRAN IV V01C-03A PAGE 001 

0001 PROGRAM EJPLOT 
C PLOTEO DE UNA CURVA LORENTZIANA 

0002 DHlrnSION Y(512l 
0003 100 ITOP = 16 
0004 IBASE = 124-ITOPl*lO 
0005 GRFAHf' =·235-IHASE 
0006 NY = 400 
OOOi' RHl = 20, 
0008 POS = 200, 
0009 200 ANC = 3, 
OC,10 X= O, 

C [IEFINEION DE LA FU!JCJ 011 
0011 DO 10 1=1,N" 
0012 Y(!) = O, 
0013 X= x+!, 
0014 YI I l = Y".' +RIN/ ( 1. + U X-POS) IANCJU2l 
0015 10 CONTINUE 

e DETERMINAR EL HAXHIO y [¡_ rHNIMO DE LA FUNCION 
0016 I=l 
0017 YMIN = Y íll 
0018 YHAX = Y�IN 
0019 IYHIN = I 
0020 IYHAX = I 
0021 l = 1+1
0022 [ID 20 J=I,NY
0023 IFIYIJl,LE,O,lGU TO 20
0025 IF(Y1Jl,LT,YHI"lGO TO 15
0027 IFIY(Ji,LT,YHAX!GO 10 20 
0029 YHAX = Y IJ) • 
0030 IYMX = J 
0031 GO TO 20 
0032 15 YIHN = Y 1 J) 
0033 IYMIN = J

0034 20 CONTINUE 
C ESTABLECER f'ARAnETROS IIEL ItlBUJO 

0035 SCALE = (Y�AX-YM1Nll,l 
0036 BASE= YHIN-SCALE 
0037 SCALE = G�HlHF' / 1 YHA� i-SCALE-BASE) 
003B CALL CLEMH ITOF' ) 
0039 CALL PLOT5512,99,0I 
0040 CALL PLOT5511,0, ) 

C PLOTEO DE LA FUNCION 
0041 DO 40 1=1,NY 
0042 K = INT((Y!l)-BASE)tSt�LE•+IBASE 
0043 CALL PLOT5513,I-1,Kl 
0044 40 ÍONTINUE
0045 rnn ,GE.512>60 TO t-o
0047 [I() 50 I=NY,511 
0048 CALL PLOT5513,I,250i 
0049 50 CONTINUE 
0050 óO PAUSE 'ENTER' 
0051 CALL PLOT55t2,512,l) 
0052 STOP 
C,053 EH) 

F()f;TRAN IV V01C-03A PA(:E 001 

e 

0001 SUBROUTINE ClEAN (ITOF') 
C LIKPIA LA PANTALLA [IE ALFAHUl'itRICOS Y ESTABL:CE i'll.lfV� 
C POSICIOH.DEL CURSOR. 

0002 CALL f'LOT55(9,0,0i 
0003 CALL PLOTSSílO,,i 
0004 CALL PLOT5:d9,0,Ii0f'l 
0005 RETURM 
0006 EN[I 
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APENDICE III 

LISTADOS DE LOS PROGRAMAS DE TRATAMIENTO DE DATOS 

• MOSFLD

READY 

CLEAN 

SP EC TR 

BAG 

• MOSFIT.

SPECTR 

CURFIT 

FDERN 

FCHISA 

MATINV 

CLEAN 

FUNCTN 

CHNGE 

RPMOS (RESPLT) 

TRACE 

RESULT 
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FOnRAN IV �'01C-03G+ WED 24-MR.,82 21:10:16 PAGE 001 

0001 PROGRAH HOSFLD 

0002 

0003 

0004 

O,M 
◊IJ•g, 

. Oú07 
000& 
0009 
)l)lO 
OCl 1 

0012 
0013 

0014 
0015 
0016 

0017 
0018 
0(19 

OC21 

0022 

0023 

0024 

e 
C-----PF:OPOSITO 
C-----REALIZAR EL DOBLEZ DE UN ESPECTRO HOSSBAUER Y LA ASIGNACION 
C-----DE VELOCHIA[t A CADA CANAL, 

C-----SUBRUTINAS UTILIZADAS : 
C-----READY - LEE EL ESPECTRO MOSSBAUER, 
C-----SPECH: - GRAFICA EL ESPECTRO HOSSBAUER EN LA PANTALLA, 
C-----CLEAN - LIMPIA LA PANTALLA DE ALFANUHERICOS, 
C-----BAG - DOBLA EL ESPECTRO Y ASIGNA VELOCIDADES, 
e 

COMHON Y ( 820 l, TEHP ( 820) ,V( 820), SU ( 20l ,OF (20), VMX,N[t,PFP, NP, 
i IICHNL, ISTEP, ITOP,GRFAMP, BASE ,SCALE, Ylml,YIIAX, IYHIN, IYHAX, 
t ISI,INO,IBLANC,IBASE 
DAl A JSií 'SI ,1, INü/'NO'. /, IBLANC/' ., / 

C-----ESTAE:LECER LOS PAF:Al'IETROS DEL GRAFICO, 
MCHNL = 512 

HW'==l 
lBASE = 124-ITOPlilO 
GRFAMP = 235-IBASE 
-CALL rLEAN 
T rF·E 2000

2000 FORl'\AT('+EL PROGRAMA HOSFLD SE UTILIZA PARA LEER UN ESPECTRO',/, 
t ' HOSSBAUER, REALIZAR SU DOBLAHIEHTO Y LA ASIGHACION ',/, 
* I [IE V�LOCI[IAD A CADA CANAL,/,/, 
* ' ES UN PROGRAMA DE CARACTER CONVERSACIONAL')
PAUSE 'ENTER' 
CALL CLEAN 

C--.;--LEEF' LOS VALORES DE Y t ESPECTRO), 
CALL READY 
TYf'E 1

1 FORM�T( '+VELOCIItA[I KAXIHA <VHAX> ! ',$)

C-----TIPEA�: 1 A VELOCIDAD HAXIHA 
ACCEPT 2,VHAX 

2 FORttAHEl 
IF(ND.GT,512)60 TO 4 

C-----G�·AFJCAR EL ESPECTRO INICIAL 
CALL SPECTR 

C- ··---[l,JBLAR EL ESPECTRO Y /O ASIGNAR VELOCIDAD A CADA CA�AL.
4 CALL BAG 
C-----SRAFICAR EL ESPECTRO FINAL, 

CALL SPECTR 
C-----ESCRIBIR LOS RESULTADOS EN EL ARCHIVO FTN2,DAT 

. WRITEf2)(YCll,I=1,410l,<V<Il,l=1,410),V�AX,PFP,NP,ltCHNL,ISTEP, 
t ITOP•IBASE,GRFAHP,BASE,SCALE 

0025 
0026 
00:1 3 

CALL CLEAN 
TYPE 3 
•GRKAT('+H4 TERNI�ADO El PROCESO DE DOBLEZ DEL ESPECTRO',/,

i , ' l'ICSSBAUEí,'. LOS RfSUL TAllOS ESH1ti EH EL FILE FTH2,DAT' ,!t 
t ' AHORA PUEDE USAR ClJkOOIERA DE LOS PR06RMAS DE ', 1, 

s ' AJUSTE (�OSFIT), SUERTE 11' > 
PAUSE 'EHTER' 

FORTRAN IV V01C-03G+ WED 24-KAR-82 21:10:16 

0029 CAU PLOT55(2,512,1) 
0030 STOP 
0031 END 
t 

PAGr 002 
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FOF:TF:AN IV V01C-03G+ WED 24-HAR-82 20:09:58 

0001 SUBROUTIN.E READY 

PAGE 001 

0002 COHKON Y í 820), TEl'iP ( 820 l ,V(820 l ,SU( 20 l ,OF ( 20), VHAX, N.Y ,PFF' ,NP, 
S HCHNL,JSTEP,ITOP,GRFAKP,BASE,SCALE,YHIN,YHAX,IYHIN,IYHAX, 
t ISI,INO,IBLANC,IBASE 

C-----LEER EL ESPECTRO 
0003 INTEGERS2 BUFFER(2561,SPECl39l,EXT!41,SWITCHl4,3) 
000, JNTEGERt• BUFl128) 1 USED FOR DOUBLE IHTEGER INPUT 
0005 EOLllV�LENCE IBUFFER(11,BUF11l) 
OM6 DA1 A EXT /3RHOS,O,O,O/ ,SW�TCHI 1, 1 )/; B '/ ,SWITCH( 1,2 )/'A'/ 
000: DATA SW!TCHll,3 1 /'F'! 
0008 10 TYPE 20 
0009 20 FOF:liA T (' TiPEAR NOHBRE DEL ARCHIVO Y OPCION(A PARA ASCII, ', 

1 'B PARA BINARIO, F PARA FOREGRONUD)!'/) 
00:0 IFIICSIISPEC,EXT,,SWITCH,3l,NE,OlGOTO 10 
0012 IFISWITCH(2,31,NE,O, GOTO 100 IJNPUT FROH FOREGROUND 

0014 lFISPEC(l61,EQ,OlGOTO 10 1 FIRST INPUT FILE NOT SPECIFIED 
0016 IFISWITCHl2,ll,NE,O,AND,SWITCH(3,ll,E0,3)GOTO 50 !A SPEC,
0018 IF(SW!TCH(212l,EQ,OIGOTO 50 IA NOR B SPEC, 
0020 IFISWITCH(3,21,NE,JlGOTO 50 1 BSPEC. BUT NOT FOR FIRST INPUT FILE 

0022 CALL IASI6N!3,SPECl16l,SPEC 117),0,32) 
0023 RE�D(3,30l NY 
0024 30 FOPMATII) 
002�, lF( tJY, LT. O, OR. NY, GT. HCHNU GOTO 90 1 INVALID NUHB, .OF CHAHNELS 

0027 READ(3,40l (Y(l),1=1,NYI 

0028 40 FORMATllOFB,0) 
0029 RETURN 
0030 50 ICHAN=IGETCII 

0031 IFIICHAN,LT,0) STOP ' NO HAY CANAL Rl-11 LIBRE,' 
0033 NBLK=LOOKUPIICHAN,SPEC(1611 
0034 IFINBLK,GT ,O)GOTO 65 1 FILE EXIST 
0036 TYPE 60 
0037 60 FORHATI' EL ARCHIVO NO EXISTE,') 

0038 GOTO 10 
0039 65 IBLK=O 
0040 ICODE=IREADlll 256, BUFFER, IBLK, ICHAN 1 

0041 IF<ICODE,LT,OIGOTO 90 
0043 NY=BUFFE�lll 
0044 IFiflY ,GE,Ol GOTO 68 
0046 NY=-NY 

0047 IFíllY,GT.HCHNLI GOTO 90 
0049 1=1 
00�•◊ K=l 
0(151 H=127 
(1052 66 IF•�H ,LT.Hl H=NY 

0'.15� DO 67 J=I,H 
0055 K=K+l 
00:·6 · Y U l=AJFLT IBUF (Kl l

Ct1)5� 6 7 CO�TINUE

C•··:f lF ( 11, ED. NYl RETURN
OOoO I=!Hl
00-�1 l(::(l 

:-0.,2 M=H+ 128

or-�3 IBLK=IBLK+1
006A ICODE=IREAflW< 256, BUF, IBL�, ICHAN 1
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0065 
0067 
0068 68 
OC,70 
0071 
0072 
0073 7·)
0075 
1)076
(l(>i7 

0078' 80 
0079 
0081 
0()82 
0083 
0084 
008�, 
0086 
0088 85 
0089 90 
0090 100 
0091 
009:i 
0093 110 
009�, 
0096 
0097 
0098 
0100 
0101 
0102 120 
0:03 
0104 
i 

rom:AN IV 

0001 
º'")2 
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U01C-03Gt WED 24-MAR-82 20!09!58 

IFIIC0DE,GT,01 G0T0 66 
G0TO 85 
IFíNY,GT,MCHNLIG0TO 90 
I=l 
I(:] 

r\=255 

IFrnY ,l T ,IOM=NY 
DO 80 J=I,H 
�A+l 
YíJl=BUFFER(K) 
C0NTINUE 
IFIM,EG,NY)RETURN 
I=Mtl 
K=0 
M=H+256 
IBLf>IBLHl 
IC0DE=IREADW(256,BUFFER,IBLK,ICHANl 
IF{!C0DE,GT,0)G0TO 70 
STOF' ' ERROR EN LECTURA DEL ARCHIVO,'. 

F'AGE 002 

SlOP ' NUMERO DE CANALES DEL l='SPECTR0 INVAL!Díl,' 
I=l PEEK ( '160 i-2 1 START INiERRUPT ADDRESS-2==SPECTRUM AD�:ESS 
I=IIPEEK!Il-IADDR(BUFl1111/4tl !RELATIVE INDEX 0F
NY=l 
IFINY,GT ,HCHNLI G0T0 120 
Y(NY)=AJFLT(BUF(l)f 
I=Itl 
II=2iI-1 
IF(BUFFER(Il),EQ,0,AND,BUHER(Iltll,E(l,0) RETURN !END OF SPECTRUH
NY=NY+l 
G0T0 110 
PAUSE 'SPECTRUl'r TOO LARGE. ' 
RETURN 
END 

VOlC-036+ wrn 24-f'IAA-82 20: 18!45 

SUBROUTINE CLEAN 

PAGf 001 

COMOM Y t 820 l, W\f• ( 820) ,V (820), SU 1 ')O) ,Oí (20 1, i.w.� ,ND ,PfP,HP, 
l l"lH"L, ISTEF 'ITOhGRFAl!P,BASE,SCAJ 'Yt!IN, YMX,I íl'IIN, rvMx'
i ISI,: lllO ,I BLAHC ti BASE

C----BORf.:Af' TODOS LOS CARACTERES AlFAH\JIIERJCOS OC LA PNHAI..LA 
c-----Y ESTABLECER HUfVA POSICIOH DEL. e�' 

0003 

'.1004 
0•:0)5 
OO•)ó 
{)(107

l 

CALL PLOTS�,(9,0,0)
CALL PL0T5S 1 10,,) 
CALL PLOT5º {9,0,iTOF'I 
RE; LIRt-
Ef!;• 
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FORTRAN IV V01C-03Gt WED 24-1\AR-82 20:13!56 
SIJBROUTINE SPECTR 

PAGE 001 
0001 
0002 

0003
0004
000:,
ººº' 

ooo•;• 

0010
0011 
0012
(i 1)13
0014
0015 
001 ,:, 
0018 
0020 
QC,'l'l 
OÓ23 
0024 
002�, 
0(;26
0027
0028'
O'.l:'9 
ú030 
0031 
0032
0033
OC34
0035 

0036 
0037
0038
0039 

0041 
004� 
0043 
0045 
0046 
()(,4: 

y-;i4� 
')QA, 

a 

COMMON Y(8201,TEMP(820l,V(820l,SU(20l,OF(20),VKAX,NY,PFF',NP, 
t MCHNL, ISTEF', ITOP, GRf Ai'IP, BASE, SCALE, YMIN, YMAX, IYMIN, IYKAX, 
i ISI,INO,IBLANC,IBASE 

C-----GRAFICAR EL ESPECTRO 
I=O 

10 I=I+l 
IF(I,GT.NYl STOP 'ERROR EN DATOS DEL ESPECTRO,'
IFIYl!l,LE,O,OIGOTO 10 
YMIN=YIII I THIS IS THE FIRST Y FOR A VALID CHANNEL 
YMY=Ylii'J 
IYHIN=I 
IYMAX= I
NYF'=l
J=I+l 
[10 20 J=l ,NY 
IF(YIJJ,LE,0,0J GOTO 20 
IF(Y(Jl,LT,YMINl GOTO 15 
IF(Y(Jl,LT,YMAX) GOTO 19 
YtlAX=Y(J) 
IYNAX=J 
GOTO 19 

15 YMIN=Y(J)
IYMIN=J 

19 NYF'=NYPt 1 
;>O CONTINUE 

SCALE;(YHAX-YHIN>*O,l 
BASE=YMIN-SCALE !POSITION OF BASE LINE 
SCALE=GRFMP / (YIIAxtSCALE-BASE> 1 SCALING FACTOR 
CALL CLEAN 
TYPE 30,YMIN,IYHIN,YKAX,IYMAX 

30 FORMAT ( '+YHIN=' ,F9. O,' (', 14,') YHAX=' ,F9 ,O,' (', 14, ')' ,$) 
CALL PLOT55(2,99,0l 'DISPLAY GRAPH O, VERT, LINES, HORIZ, LINES. 
CALL PLOTS5(1,0,1 1 PREPARE TO PLOT GRAPH O (SPECTRUK) 
DO 40 I= 1,NY 
K=250 
IF(Y(l),GT,O,Ol K=INT((Y(Il-BASE)ISCALEl+IBASE
CALL PLOT55(3,I-1,K) 

40 COIHINUE 
IF(NY,GE,512) GOTO 60
DO SO I=NY,511 
CALL F'LOT55 ( 3 ,I, 250 l

50 CONTI�IJE 
60 ��¿URN 



0001 
0002 

0003 

OC:!4 
00:)5 
{',:)Ú L 

00!7 
v,1,:: 

◊Ol :,

Üll:} 
0112. 
0014 
00):, 
(>üi6 

0017 
0018 
0019 
0020 
0021 
oor: 
0025 

002ti 
0027 
0028 
0029 

0034 
00:5 

0036 
0037 
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UOlC-036+ WED 24-MAR-82 20!55!08 F'AGE 001

SUBROUTINE BAG 
COl'IMON Y ( 820), mw ( 820 l, V( 820), SU( 20), OF ( 20 l, VHAX, ND,PFP,NP, 

1 HCHNL,ISTEP,ITOP,GRFAMP,BASE,SCALE,YMIN,fMAX,IYMIN,IYNAX, 
t IS!,JNO,IBLANC,IBASE 

C-----REALIZA EL DOBLEZ DEL ESPECTRO Y/O LA ASIGNACION DE VELOCIDAD 
r-----A CADA CANAL, EL PATRON DE VELOCIDAD ES UNA �UNCION DIENTE 
C-----[IE SIEP.f:A. 

Yl = ¡y13:+Y'4JtYi5ltY'ND-4)tY(ND-3ltY!ND-2l)/6, 
C-----DESE4 DOBLAR EL ESPECTRO? 

¡5 nr-E uo 
130 FORMATi' DESEA DOBLA�· EL ESPECTRO? (SI O NO)!',$) 

ACCEPT 30,IREF·
30 FORMAl(A21· 

JF'.!REP,EQ.INO.OR,IREP,EO,IBLANClGOTO 630
IFllREP,NE,ISilGOTO 15

,�-----FtOClSO [IE [10LAMIENTO Y ASIGt-ACION DE VELOCIDADES, 
DO 40 I='.,22 

40 Y(ND-2tl 1 = Yl 
N = ND+20 
Ytll=Yl 
Y í 2'> = "1 

C-----DESEil YER EL CONTENIDO DE ALGUN CANAL? 
2C•% TYF'E 2001 
2001 FORl'\AT(' DESEA VER EL CONTENIDO DE ALGUN CANAL?(Sl O NO)!',$) 

ACCEF'T 2002,IREP 
2002 FORHAT(A2l 

IFilREP,EO,INO,OR,IREP,EO,IBLANClGOTO 2006 
IF(IREP,NE,ISJ)GO ro 2000
CALL CLEAN 

C-----TIF'EE EL CANAL QUE DESEA OBSERVAR? 
nn 2003 

2003 FORHAT('+CANAL ! ',$1
ACCEPT 2004,I 

20)4 FORHAHI)
C-----OBSERVACION DEL CONTENIDO

IF 1l,GT,O,AND,I,LE,NDlTYF'E 2005,Y(l)
2005 FORMATf'+Y(ll = ',F9,0,Sl 

GOTO 2000 
C-----DESEA CAHBIAR EL CONTENIDO DE ALGUN CANAL? 
2006 TYPE 2007 
2007 FORMAT(' DESEA CAMBIAF: EL CONTEN:DO DE ALGUN CANAL7',/, 

i I 

TI PEE EL NU�H'O DE CAHAL Y EL HUEVO VALOk' , /, 
l ' PARA FINALIZAR TIF'EE 0,0' 1

,'.)()38 2008 

PAUSE 'ENTEF:' 
CALL CLEAN 
Hf'E 2·J09 

0039 �OO'i' FOF:�AT'. · CANAL, VAL JR : ',Si

��[E:'J :\'·1�• I •t
> , .• t U• ti!< . • t , F 1 

IF•I,LE,0,0R.J.G:,HD,GCTO 2015 
JF,X,LT,O,lGOTO 2015
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0048 

O/J49 2011 
0050 
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V01C-03Gt WED 24-MAR-82 20!55:08 

TYPE 2011, I, Y(l') 
FORMAT('tCANAL ! ',13,' MODIFICACION = ',F9�0,$1 
GD TO 2008 

0051 2015 CON1 INUE 

00:,:· 
Wi:, 
0054 
005�• 
0056 
0057 
0058 

0060 
0001 
(li¡,�¿ 

C-----F'RIMERA SUF'OSICION DEL PUNTO DE DOBLEZ 
PFP = ND/2,-,5 
TYF'E 3350,F'FP 
TYPE 2586 

2566 FORMATí' SI DESEA TIPEE NUEVO VALOR DE PFP',2X,$l 
ACCEF'T 2587, X

2587 FORMAT(F) 
IF(X.(;T ,O, IPFP=X 

335(1 FORHATI' PFP = ',F7,21 
ns= 20 
"lF(ND,GT ,512)GOTO 3000 

0064 CALL SPECTR 

0065 

0066 

C-----EL PUNTO DE DOBLEZ ES REFINADO EN DOS CICLOS 
3000 NCYCLE = O 
C-----ELIMINACION DEL EFECTO GEQMETRIA 

PFA = F'FP-ND/2, 
IFINCYCLE.GT,llGO TO 600 0(167 45 

0069 
0070 
0071 �,384 
01m 
0072 
0074 
0075 

0076 
0077 
0078 
0079 

0080 
0081 
0082 9 
0083 

0085 
0086 
0087 10 
0088 

0089 
0090 11 
0·)91 
om 12 

DO 5384 I=l,N 
TE�P(l) = O, 
.V( I) = O, 
IF'FA = F'FAtl.E-4 
IPFP = PFPtl,E-4 
FP = ND/2, 
FPH = FF'/2, 
ND2 = ND/2, 
DO 9 I=l ,ND2 
Bl = I 
DI= IBI-FPHI/ND 
TEMPIIJ = -11,-DllDI*16,J 
K = ND-I 
TEMPIKI = -TEMP(II 
iFIPFA,LT .O, IGOTO 12

DO 10 I=l,ND 
r, = J+IF'FA 
V (K 1 = TEMP(l) 
[10 11 I=l, IPFA 
K = IPFA+H 
vrn = -TEMP(K) 
GOTO 55 
PFAA = ABSIPFAl 
lf'FM = PFAAfl.E-4 
DO 13 I=l ,ND
K = I+IPFAA 
V r I •, = TEMF (K) 

DG �� :=1,IF'FAA 
�- = N[:+l 
Vl� · = TEKF (1)
SUMl = ). 
SIJIQ = o. 
� = IF'F4+1 

PAGE 002 
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DO 300 I =K, IPFP 0103

0104
0105
0106
0108 
01 ')�'
OilO
0111 
0112
0:13 
O!H 
Oil5 

0:16
0117
0:19 
0120 
0121 
0122 
0123 
0124

0125
0127
0129
0130 

orn 
0132 
0133 

0134 
0135 
0136 
0137
01:.8
0139c:40
0141
0142
0143
0144
�146 
.:;1 f; 
0148 014Q
0150
••152 
.'·,•C'", 
... ..... .
... 'e .. 
t,..' • ...,.., 

BI = I 

I2 = BI-2,i(BI-PFAl+l,E-4 
JF(l2,G!,OlGOTO 61 
12 = 2,iF'FP-P.1+1.E-4 

6: TEMPIIl = Y1Il-Y!l21 
3UH1 = SUHl+TEHPllliU(I) 
SUK2 = SUM2+2.tU(I)tlJIIl 

300 cmHíNUE 
H = -SUH11SUH2
DO 70 I=l,N 

70 TEHPIIl = Y(Il+AiU(l) 
C-----EL ARREGLO TEHP CONTIENE EL ESPECTRO SIN EL EFECTO 
C-----GEOHETRIA, 

DISC = ND�PFP-PFA 
IFIDISC.GT,O.lGOTO 411 
PFf. = F'FA 
GOTO 412 

411 f'FX = F'FF' 
412 IPFX = 2,lPFX 

F'FX1 = ,SiIPFX 
AL= PFX-PFXl 
IF(Al,GE,0,25)PFX1=PFX1+,S 
IFIDISC,G-T ,O, )GOTO 414 
F'FA = PFXl 
F'FP = PF A+N[l/2, 
GOTO 415 

414 PFP = "PFXl 
F'FA = PFF'-ND/2, 

C----HALLAR EL HEJOR PUNTO DE DOBLEZ 
415 DO 500 L=l,HS 

ANS = HS/2, 
AL= L 
SU( U = O,
DPFL = (AL-AMSl*,5 
PFAL = PFA+DPFL 
PFPL = PFP+DPFL 
lPFAL = F'FAL+l.E-4 
IPfPL = PFPL+l,E-4 
K = IPFAL +1 
IF ( K .LT, 1 l K = 1 
[tO 450 I =K, IPFPL 
Bl = I 

r P= =Bn+i��1FAU *2•

IF113,GT,OlGOTO 443 
Bl3 = 2,lPFPL-Bl 
¡: - F3• 1 --• 

44? A'.:-= h'"'� 

D!FF = BI3-AI3 

PAGE 003 
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0159 500 CON1INUE 
C-----HALLAR EL MINIHO DE SU(ll 

0160 SMI� = SU11l 
(1Jl MIN = 1 
(·!�? DC 520 L=2,HS 
�'.:1 :F(iSMl�-SU(Lil,LT.0,)GOTO 520 
óit� SNIN = SUILI 
0166 MIN = L

0167 520 CONTINUE 
O!o8 H = MIN 

PAGE 004 

C-----EL PUNTO DE DOBLEZ ES REFINADO POR INTERPOLACION 
Olt9 PFP = OFIHl-,25SISU(Ht1l-5U(H-lll/lSUIHt!ltSUIH-11-2,tSUIHl) 
0� 10 PFA = PFP-ND/2, 
0171 IFINCYCLE,EO,OITYPE 1300,PFP 
0173 130C �ORMATI' PUNTO DE DOBLEZ' 0RIHER CICL0 1 

= · ,F!0,51 
Ol"t NCYCLE = NCYCLE+: 

;)l :,:,. 

0180 
Oi81 
()182 
01c::,. 
Olt-!4 
'.·185 
0,86 
0187 
0'.89 
01% 
•'.ií 9:

0192 
:i1n 
0194 
0195 
0196 
01-n 
0198 

GOTO 4�,
:Y F'E 13 l () , PFP 
FORMATI' PJNTO DE DOBLEZ FINAL= ',F10,5l 
PAUSE 'EN TER' 

[-----DOBLAR El ESPECTRO CON EL PUNTO DE DOBLEZ FINAL 
PFA = F'FF'-N[1/2, 
IPFA = PFA+l,E-4 
IPFP = PFF+l,E-4 
K. = IF'FA+l
DO 6iü I=K,IF'FF' 
B: = I 
B!3 = BHBI-F:FA)t2, 
13 = BI3+1,E-4 
IF(I3,GT,OIGOTO 606
BI3 = 2,*PFF'-BI 
I3 = BIJl-1.E-4 

606 AI3 = 13 
[IIFF = BI3-AI3 
14 = 13+1 

610 TEMPIII = Y(IltYII31t1Yll41-Yll3ll*DIFF 
PFPH = PFP-N[l/ 4.

R� �11 I=KilF'FF'
616 V(ll = VMAX*4,i(BI-PFPHl/HD 

DO 620 I=K,IPFP 
L = I-IPFA 
Yill = TEMP(J) 

620 V!LI = Vil) 
HP = IPFF'-IPFA 
ND = HF' 

0199 
0200 
0201 
(120? 

0¿·03 
02)4 
0205 RETURN 

C-----Sl NO HM NECESIDAD DE DOBLAR EL ESPECTRO , HACER SOLO 
C-----LA ASIGNACION DE VELOCIDADES, 
630 Y 11) = Yl 

::m:,:_,;r. ¡ ,: 

021 
021 
C21 21 
Q'.'1 
,.,¡; 

\J., ! 

Vil 
* 

Y(21 = Yl 
pn· = ND+ ,5 
CALL SF'ECH· 
PH"f1 = FH"-, 2lN0l/4,

[IC 21 I=l ,ND 
BI = 1 
Vill = UMAXl2,liBl-F'FPHl/ND 
HF' =· Nli 
RETURN 
END 

PAGE 00: 
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0001 
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F'ROGRAH HOSF IT 

PAGE 001 

0002 
0003 

0004 

0005 

0006 
0007 

OOM 

0009 

0010 

0011 
0012 
0013 
0014 
0015 
0016 

0017 

0018 

0019 

e 

C-----PROPOSITO : 
[ _______ PROGRAMA DE AJUSTE DE ESPECTROS HOSSBAUER USANDO EL 
C _______ HETODO DE GAIJSS-NEUTON. 
e 

C-----SUBRUTINAS UTIL!ZADAS : 
C-----SPECTR - GRAFICA EL ESPECTRO EN LA PANTALLA, 
C-----CLEAN - LIMF'IA LA PAt'TALLA DE AL¡:-ANIJMERICOS, 
C-----FUNCTN I XDI,X,NT 1 
C----- EXALUA LA FUNCION DE AJUSTE El/ X[1I 
C-----FCHISíl - EVALUA EL CHI-CUADRADO REI:UCIDO Y GRAFICA LA 
C----- FUNCION DE AJUSTE EN LA PANTALLA, 
C-----CURFIT - REALIZA LA HIN!t'IZACION DEL CH!-CUADRA[!L:. 
C-----PLDT55 - GRAFICA EN LA �ANTALLA, 
e-----

e 

DOUBLE PRECISION ARRAY 
COHlíON Y(4101, V1410l, YFITl410), PRtH16l, Xl16l, IX(lt,l,

l XYZl16), E116l, ERX(l6l, BETA(16l, DERIV!16l, B1161,
l AEl161, ALPHAl16,16), ARRAYl16,16), VMAX, PFP, NP, NYP,
l NPAR, CHI2, CHISíll, CHISílR, HCHNL, ISTEP, !TOP, !BASE,
l GRFAHP, BASE, SCALE, YHIN, YMAX, IYHIN, IYHAX, ISI, INO,
* IBLANC, IT, CCHI, NT, NPARTO, Y�, NOIT, P(3), PTOTAL
DATA PRM/ 'DI 1 ' ' ' ALI ' ' 1 se 1 1 

' ' CH 1 ' ' 
1 I L � ' t 

i 'DI2', 'AL2', 'SC2', 'CH2', 'It.2', 
i 'D13', 'AL3', 'SC3', 'CH3', 'IL3','FY[1'/, 
i ISI,INO,IBLANC/'SI', 'NO', ,. '/ 

c_ ______ LEER LOS RESULTADOS DEL DOBLAHIENTO, DEL ARCHIVO FW2.DAT 
READ (2) (Y(l),1=1,410h (V(l),1=1,410), �1HAX, PFP, NP, 

* HCHNL, ISTEP, ITOP, !BASE, GRFAHP, BASE, SCALE
CALL CLEAN

c _______ CCHI ES EL FACTOR DE CONVERGENCIA DEL CHI-CUADRADO, 
CCHI = 1,E-5 . 

C _______ IT ES EL NijHERO HAXIHO DE ITERACIONES, 
1T = 3 

c _______ NT·EL NUMERO DE COHF'OHENTES (0 SUBESPECTROS) 
NT = 3 

c _______ NPARTO ES EL NUHERO TOTAL DE PARAHETROS, 
NPARTO = SlNT + l

C _______ lNICIALIZAR LOS VALORES DE LOS PARAHETROS Y SUS 
c _______ POSIBILITADORES, 

DO 10 I = 1,NPARTO 
XII) = O,

10 !XII)= O
DO 15 N = 1, NT
N1 = 2 + 5t<N-1)

15 X(Hll = ,1 
c _______ I,HCIALIZAR EL PAAAIIERC FACTQi:: [tE LINEA DE BASE, 

X(Nf'ARTOl = 1,
C _______ INICIALIZAR EL VALOR DE LA LINEA DE BASE, 

yt1 = IY('l

t)+Y(3)H,(:)+Y(r-3>r(HP-2l+Y!Nf·-1)l/ó,
c_ ______ HORMAL ZAR LOS � LOEL OC 

DO 20 I=lrHP 



0020 

0021 

00:2 
oon 
0024 
0025 
(ii)26 
•1f'70028
0029 
0030 
0032 
C,·)34 
003& 
0038 
OQ39
o,_:.-4c,
0041 
0043 

0044 
0045 
0046 
004:3 
004, 

0050 
0051 

0052 
0053 

0054 
OOS�, 
0056 

0057 
0058 
0059 
0060 
�ii� 

006-4 
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20 Ylll = YII 1 / YD 
C _______ G�·AF ICA�· EL ESF ECTF:Ci 

CAL!. :3PffiR 
e ____ ---�í:F'lMi: o� vi:i:..J;,:Ef {IE Lü: [14fiAM{-F:(1� .. 
30 CALL CLEA� 

TYF'E 4•) 
4� FORM�l ( +VALO�ES DE tGS P�PAhETPOE : •,;1 

DO 80 I = 1,NºARTO 
TH'E ')(j, I, n:I' ll, ¡x,:,. XI!' 

50 i2trN Jot·a�: 1xff;'}/;¡,¡X,L,)J,4•

60 FORHAT 121,El 
IF I IEN,EQ,O l GOTO 80 
JF (!I.L-,O,Al:¡:.1:.G .2: ,:,,TJ 7( 
lF (l.LE,:, �I,[: .Il.Ui.�) [-':r;CI -:;, 
IF (l,ED,�r'ARTU, Mf· .J¡,E[i,:;,1 CH(' ·v 
I) (!) = JI

70 X,Ii = p
J•· :: J-.J 
IF, l)':,l),[O,;: i ,:1- = ,Jf', 

: AGE 002 

BO CONTINUE 
[ _______ ESTABLECER EL NUHE�O DE PARAHE.RC� OUE ENT�AN EN LA 
C _______ MTNJHIZACJON. 

NF'AR = O 
DO 85 I = l,NPARTr 
IF I IXill,NE,1 : GOiO 85 
NF'AR = NF'AR + 1 

85 CONTINLIE 
[ _______ DUF'LICAR LOS VALORES DE LOS F'AF·�l-l[iROS, 

DO 90 I = 1, NPAPTO 
90 XYZ(ll = X,Il 
[ _______ ESTABLECER LP RAZON UE CAIIBIO DE LOS DARAHETRDS 
e_ ______ ( O DE CONVERGE�CIA ), 

DO 100 I = 1,NF'ARTO 
100 E{!) = X IJ l / l 00 . 
c _______ DEFINIR LA FUNCION Dl AJus·E. 

CALL PLOT55 •::4,0 1 

DO 110 I = 1,NP 
11 O YF JTI I) = FUNCHI í VII l, Y .IH , 
[ _______ CALCULAR EL CHI-:UA:;�:A[IO Y GIW JCAíi Li:. CURVA DE AJUSTE. 

CALL FCHISO 
c _______ POSIP.ILI[IA[! DE CA�FIAF LO� FAPAll(H'.'�. 

TYF'E 12(, 
120 FORMAT (!' DESEA CAIH-, l AR ¡_QS W,LORE·3 [I: LOS P4RMETROS7 ·, S > 

ACCEPT 130, IREF' 
130 FORMT íA2l 

I� r :RD .EQ. JSI i G:rc, 3'. 
,: ______ J•'.iii11:z4c: 0

_i1, ''�- c�:-:w,r,;:¡( _·51. .. :,c �- "1:�o:c· tLf.: 
[ _______ GALtSS-11:iiTO,.. 

CAL� Cllf r; T 
c _______ �·os1n r�r, r,r c:.�n�• _e,� 1JA�O•iE: llE .os �·�¡.iíf-�•o: L'O 

0065 TtPE 140 
00ó6 !40 FORtlA: , ' DESE� CAl'l!-:tW ,,}: ,;¡,L(1►E:, '.I[ tCS P,:.RAl\f'ROS , 
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(1()6: 

006E:

t I Y/O ITEF:AR NUE 1
•
1AriENTE, , t '

;;CCEF': 130, ir'U 
IF i F'fF',E(d SI ; GO:C• ;( 

c_ ______ Escq�JF �os �:ESULTA!'_·,:: ¡_;; �·- ARCV-· �,;;,[!.:.! 
\.:�::TE ,.�_; N:·, Ni;,�:, NFAHC, t_;r;,;:, FF CFI2, 
* (F'Ri'\(J),I=i,Nf-'¡:,t·TO¡, /lf:(J 0,I=ldJF'/, IJ:
* ():(]),1=1dWAR101, íEF:Y•Il•l�'.,!'WAR1 ;, ,-;:,!='.•NP,, 
l (YFITO),I='.t NF''.•, ( 1,J!J,,I=J,if'), (¡\ l, =-idH,;:'.0), JT, CC:Hl·
t NT, Y[I, ( H l) ,I � 1, N') , í'TOT AL 

0071 CALL PLCT55 í 2t�i!�,: 
0072 STOP 
0073 ENf: 
* 

0001 

OúO'.! 
0003 

VOIC-03G� WED 24-HAR-82 21:46::� 

SUBROUTINE SPECTR 
C-----GRAFICA EL ESPECTRO EN �A FANTALLA 

DOUBLE PPECJSIO� ARR�i 
COHnCN Y'4101, V 4101, íFI-,4101, PRH!i61, 1(1�1, IXl16l, 

i xwit.l, E/16), ERfi]t,), BEH,•.16:, :,ERJl;'i16l, B/16), AEi1 6) .. 
i ALPHA/16,:61, AF·;•Afü}.,16•, V�A�, f'FF', t.Y, NYP, NPAh 
* CHI2, CHISD!, CHISOR, MCH�L, JSTEP, :TOP, IBASE, GRFAMP, 
* BASE) SCALE, Yl''IN, YMAY, n�!ii, nM.;t, ET, Jtn, lKA�C, 
i IT, CCHI, NT, 11¡:•:.no, \fl, N'.i'.7, ¡:•, .. !), F·1r;AL

ººº� 
0005 10 

'=O 
f =1+1 
lF(l,GT,NYl STOP 1 ERROR EN DATOS DE� ESPiCTRO,. 0006 

0008 
0010 
0011 
0012 
0013 
0014
0015
OOie, 
0017 
0019 
0021 
0023 
0024 
00'1º: 
0026 
oor 

0028 
,)029 
0(,30 
0031 
003: 
0)�3 
00.:,4 

!F(Y(!l,LE,O,OlGOTO 10
YHIN=Y(Jl I THIS IS THE F:RS! 1 FOR � VAL:D CHA�NEL
YMl=Yt'irn
IYMIN=I
IYMX=I 
NYP=l
l=I+l 
DO 20 J=J ,Nt
IF(Y'J).LE. 1;.0 1 GOTG 20
lF(Y(Jl,LT,YMINI GOTO 15
IFIYIJ),LT.Y�AX, GDJO 1Q
YM?-X=Y(Ji
iYMAX=J
GOT C 19

15 YH!N=Y U) 
I'OHN=J 

19 NYF·=SYF'+l 
-·11 CON TI NUE 

SCALE=IYM�l-"�l�;t0.J 
�ASE=YMIN-Si�.E ·�o�::1G• �= aA;; LINE
SCA�l:=:GRFA�; 1, '1,:. ¡�se.:;_¡ -�ASE ;cAf.!NG H.CTOR 
CA' L CLEA� 
TY�'E 30, y¡. 1 •:,; 'T'I': ¡,;, 1 ¡,;., ¡ '��: 
�Q�'r\AT( 1 +Y�.:�= ,;,_), .¡�. ""'·i= ,t�.·.'' ·.::., ·•,,, 

CA�L F'LOT:,:,,2,9c,: ,¡;;:_� .;.,:.:" ,:. :i .INf - fíi;:: .. Itl:.· 
CALL F'LOT55'\,0,; 1r-�:EF'M: :: ¡,_· 1 .:;F.:.1° L : =l:-FV'• 
!)O 40 l=l ,�• 
�=250 
IF!Yíll.GT.Q,O• k=!Nl1 (Y 
CkL PL0��5'3•i-1•f·· 
CON'í!NUE 
IF(NY,GE,5::, GOTcr 60 
DD 50 I=NY,5il 
�AL_L PLOT55'3,I,25�,
co��INUE 
REíLIRN 
EN[1 
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0001 

0002 
0003 

0004 

0005 
0006 
0007 
0008 
0009 
0010 
0011 
0012 

0014 
.0015 
0016 
0017 
0018 
0019 

0020 
0021 
0022 
0023 

0024 
(1025 
C,C26 
00�7 

0029 

SUBROUTINE CURFil 
r-----
E-----REAL!ZA EL AJUSTE POP �INIHOS CUADRADOS USANDC UNA FJNCION 
( ----- N;) LINEAL , 
r--·---

E-----SUBRUTINAS USADAS: C----- FUNCTN - EUALUA LA FUHCJON DE AJUSTE 
C----- FCHISG - EU�LUA EL CHI-CU�DRADO REDUCIDO, e----- F[IERJV - E'.'ALUA ��s [H'I\,'�[1�'.: IiE L� Fllr�C'.CttJ I!E AJUSTE, e----- HAlIN� - INVIERTE LA nATRIZ ü[ SURVA ºU�A. e----- CHNGE - MUESTRA LOS t[SUL T�Itf1:; EN :_A PAr,1ALl.A, 
c-----

DOUBLE PRECISION ARRA Y, DF')'[I 
COMHQt,i yq\<)), l'(!J0·1, Y:IT(410\, p;,t'l l6'., /s(l6 ., 1 J,11 1.· , 

. ! XYZi16i, E 1 161, 31GH�Al161, BE'.Allll• DEP]Vl\61, BIJS '. , 
t AE(16), ��PHA 1 '.t.,16i, ARfiM1 1t.,:s:•, ;.'HAX· P"Fi :ins,
* NYP, NTERHS, CH12, CRISQ1, CHISOR, �CHNL, ISTEF, ITOP,
* IBASE, G�'FAMF', BASE, SCALE, YHl!,, Yl'iU, Ii11Itl, IYt-\AX,
* ISI, JNO, IBLANC, IT, WH, NT, NPAR'O, Y:·, NGP, P 1 3l,
t PTOTAL

C _______ NOIT ES EL NUMERO DE ITERACION. 
NOIT = O 

c_ ______ EVALUAF: LAS MATRICES Al.F'HA Y BH�, 
5 DO 10 J = 1,NTER�S 

BETA(J¡ = O, 
DO 10 K = 1 .J

10 Al.F"HAU, � 1 = O, 
DO 30 I = 1,NPTS 
CALL FDERIV {I)

DO 20 J = l,NTERMS 
IF I Y1I,,GT,O, 1 BETA(Jl = ( Y(II-FUNCTN ( U(ll,A,NT l 1

* l I!ERH1 (J) / Y( I) t BETA(J) 
D020 K=l,J 

20 ALPHA(J,KI' = AlPHA(J,Kl t DEF'IV(JltDERIU(U/Y(l) 
30 CONTINUE 

DO 40 J = 1• NTER�S 
DO 4 (, K = 1 , .' 

40 ALF'HA!K,Jl = ALPHA!J,U 
c _______ EUALUAR EL CHI-CUADRAiiO EN EL PUIITO HIICIAL, 

DO 50 I = 1, NPTS 
50 YF IT '1 l = ►UNCTN t V (: l , A, �l ' 

CALL FCHISO 
CHISQl = CHl? 

( _______ INVERTIR LA l'\AT�IZ [1E CURW.TURk PAF.:. HALLAR LOS F'ARAIIETROS 
C _______ QUE VARIA�. 

DO 60 J = 1• N!�RHS 
[10 60 K = l • 1r:�H: 

6C ARRA 1 •,J,� = &iL, -iA !·' 
CALL IIAT!W. 

c_ ______ SE CONS![IE�I. :_tN;. ; TER:..: IQN HAS. 
NOIT = ,m:r � 1 

c _______ Evk�AR .O: :11cJE-1pr2:. n J: F.:.;;;:.11E7RO� Q'jE �NTR.,;·01, 
r _______ E� , A ,.¡,m,1: 1.::1 :,,.,. 

DO 7fi _1 = 1, !IT(PIS 
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FORTRAN IV 

0030 

VOlC-036+ SUN 11-APP-82 14!27!37 

B<Jl = O, 
F'AGE 002 

0031 
0032 

0033 
0034 
0035 
0036 
0038 
0039 

0040 
0041 
0042 
004g 
004.) 
0046 
0047 
0049 
005C 
0051 

0052 

DO 70 K = 1, NTERHS 

70 BIJ: = B1J 1 + BETAIK)tARR�Y(J,•I 
[ _______ CHEQUEAR LOS RESULTADOS DE i_A ITERAC10N �A�t L□G�Aí 
( _______ DC > O, 1 ASEGURAF LA CONVERGENCIA AL Hl�!HO ). 

DC = O, 
DO 60 J = 1, NTERHS 

80 DC = DC + BETA(Jl*B'Jl 
IF i DC,Gl,O, l GOT� !JO 
DO 90 J = 1• NTERHS 

90 B(JI = -�IJl 
Cx-----�INCREHENTAR LOS PARAMETROS QUE ENETRARON EN LA HINIHIZACIO�.
1v0 JK = O 

DO 110 J = 1• NPARTO 
AEIJ) = AiJ) 
IF I IX(Jl,NE,1 1 GOTO 300 
JK = J� t 1 
AEIJ) = A(Jl + BIJKl 

300 IF ( IX(Jl,NE,2 ) GOTO 110 
Jf' = J - 5 
AE ( J) = AE (JP l 

110 CONTINUE 
[ _______ EVALUAR EL CHI-CUADRADO, 

DO 120 I = 1, NPTS 
0053 120 YF:T(!) = FiJiJCTN I V(Ti,AE,N: l 
0054 
0055 

0056 
0058 
0059 

0060 

·0061
0062
0063

0064
0065

0066
0068
0069
0070
0071
0073
0074
0075

0076

0!';77

CALL FCHJSQ 
CHISQR = CHI2 

[ _______ CHEQUE4R SI EL CHI-CUADRADO [1:SMINUYE, SI NO, TERMINAR 
C _______ LA ITERACION, 

IF ( CHISGR,LT ,CHISQl l GOTO 140 
TYPE 130, NOIT 

130 FORHAT l' EL CHI-CUAD�:�[10 NO DISH!NUYO' • /, 
t ' LA SEMNCIA TERHINO EN LA ITERACIO� ', 121 
RETURN 

c _______ GUAf.:DAR LOS VALORES DE LOS F'ARMETROS EN EL A�HGLO 
[ ______ ñORIGINAL,

m 1�0 Du 150 .J = 1, ltf•AR _ 
AU) = A[ (JI 

150 SISMAA(J) = O, 
c _______ ESTIIIAA LA IHCERT!It!JMBRE EN EL CALCIA.0 OC LOS PARMET�S. 

Jt: = o 
DO 170 J = 1• NPARTO 
IF ( IX ( J ) , NE • 1 l GO TO 160 
JK= Jl<+l 
DPYI! = YD 

SIGtlAA(J) = DSORT I A�:�:AY(ft.,JU / Of'YO ) 
160 !F ( JXIJ•.NE.2 l GOTQ 1 70

.J' : 1 _ e, 

Sl&\AA;.' - = SIC>hAAiJ� · 
170 COWHM 
c ___ • ___ ESCRIW LO� RfSUl TADOS Dt LA JTERACI� EH LA PA!l:At.LA, 

CALL CHHGE 
c _______ CH[OU:4r SI EL C,(-�l},!; F'AD� CAl'lf.IA EN �tlC1S DE '1i. 

I� < , CI-EQ!-CHISGí- 1 :c-¡�.,:l¡ , ,GE .CCH: , G070 190 
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FORTRAN IV V01C-03G+ SUN 11-APR-82 14!27:37 

0079 TYPE 180 
r'AGE 003 

0080 180 FOF:HAT (' HEJORAHIENTO flEL CH:-CIJA[IRADO EN i'IENQS DEL ,ll')0081 RETURN 
c_ ______ CHEGUEAR SI EL NUMERO MAXIHO DE F':RACIONES HA Slliú 
C _______ EXCEDI[IO, 

0
0
082

4
- 190 IF ( NOIT,LE,Ii l GOiO 210 

OS TYPE ·200 
0085 - 200 FORMAT í' HAXIl'IO NUMERO DE ITERACíONES EXCED!tiO' l
0086 RETURN 
0087 

C _____ J{�EiUEAR SI EL CRiiERIO [1E CONVERGENCIA HA SHIO CUHF'LIDO,
0088 210 DO 220 I = 1, NPARTO 
0089 IF ( IXIIl,NE,1) DOTO 220 
0091 .JK = JK + 1 
0092 IF ( ABS (B(JK)l,GT,ABS ([(!)) l GOTO 240 
0094 220 CONTINUE 
0095 TYF'E 230 . 
0096 230 FORHAT (' CRITERIO DE CON1JERGENCI<, CUMPLIDO' l 
0097 RETU�'N 

[ _______ f"REF'ARARSE PARA UNA NUEVA ITERACION, 
0098 240 DO 250 I = 1, NPARTO 
0099 XYZ(l) = Alll 
0100 E(l) = A(!J/100, 
0101- 250 CONTINUE 
0102 GOTO 5 . 
j103 EN[1 

FORTRAN IV V01C-03G+ WED 24-HAR-82 21!51!26 
0001 SUBROUTINE FDERIV (l)

c_ _____ �EVALUAF: LAS DERIVADAS DE LA FUNCIOII DE AJUSTE 1lADA 
c _______ POR FUNCTN, 

PAGE 001 

0002 DOUBLE PRECISION ARF�Y 
0003 COHHON Yl410), �1(410), YFJT(410), f'Rh(16i, A(16i, 1X(16), 

l XYZ(16), DELTAA(16l, ERX(16l', BETA(16l, nERIVC16l,
l B(16l, AE(16l, ALPHA(16,16l, ARRAY(Jó,16), vttAX, PFP,
l NP, NYP, NTERHS, CHI2, CH!S01, CHISOR, t!CHNL, ISTEP, !TOP,
S IBASE, GRFAHP, BASE, SCALE, YH:N, �MX, IYHIN, IYf\l.X, ISI,

, l INO, IBLANC, IT, CCHI, NT, NPAF:TO, YD, NOIT, P(3l, F'TOTAL
0004 JK = O
0005 DO 10 J = 1, NPARTO
0006 IF I IXIJl,NE,1 l GOTO 10
0008 JK =JI(+ 1 
0009 AJ: A!J) 
0010 DELTA= l'IELTAAI.Jl 
0011 A(J) =·AJ+ DELTA 
0012 YFIT1 = FLINCTII ( vm,A,!iT l

0013 Ai Ji : 4_1 - DELTA 
001• DERIV'.JK, = ( YFITl-FIJt.ChíVi: .�.¡¡r; l ; • 2,JDELTA l 
0015 AU1 = AJ 
0016 10 CONTINUE 
0017 RETURN 
0018 END 
•
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V01C-03G+ SUN 11-APR-82 14!11!04 F OF; TRAN l 1,:

0001 SUBROUTINE FCHISOc-----

PAGE OOi 

0002 
0003 

0004 
0005 

0006 
0007 
0009
0010
0012 
0014 
0015
0016
0018 
0019
0020
0021 
0022 

c-----EVALUA EL CHI-CUADRADO REDUCIDO Y GF:AFICA LA FUNCION, 
c-----

c-----SUBRUTINAS UTIL!ZAD�S: 
C----- CLEAN - LIMPIA L� PANTALLA C----- PLOT55 - GRAFICA EN L� PANlALL?. c-----

(IOUBLE PRECISION ARRAY 
COHHON Y(4101, Vt410l, YFIT1410 1

• PR"(16l, Xll61, IX(16l, 
t xrn 16), E( 161, ERX( 161, BETAi 16), [IE.�:] 1)116' · B( i6 l, 
1 AE1161, ALPHA!16,161, ARRAY(16,16), VHAX, PFP, NPTS, 
* NYF', NTERHS, CHI2, CHIS01, CHISDF:, MCHNL, ISTEP, i10f,
i IBASE, GRFAriP, BASE• SCALE, YMIN, YMn'., !YICi, I º MAr, 
i ISI, INO, IBLANC, IT, CCHI, NT, NPAR1 J, YD, �GIT, 
* P(3), PTOTAL
CALL PLOT55(1,1, 1 
CHI2 = O, 

C-----ACUHULA EL CHICUADRADO, 
DO 30 I=l,NPTS 
IF(Y(Il,GT,O,ICHI2=CHI2+ ( (Y(ll-YFIT1ll1**2/Y(II IIYD 
VP = (YFIT(II-BASEltSCALE+IBASE 
IF(VP,GT,235,IVP=235, 
IF IVP, LT, O, IVP=O, 
CALL PLOT55(3, I-1, INT !Vf'', l

30 CONTINLIE 
IF!NPTS,GE,512lGO TO 25 
DO 23 I=NPTS,511 
CALL PLOT55(3,I,2501 

23 CONTINUE 
C-----DIVIDIR POR E NUHERO DE GRADOS DE LIBEF-1 Af:, 
25 CHI2 = CHI2:tNYP-�TER�SI 

CALL CLEAN 
88�1 �o tókRA1� 1��At2=',Gl5,5,Sl 
0025 
0026 
• 

RETURN 

END 



FOF:TRAN 1�1 

0001 

120 

V01C-03Gt WED 24-HAR-82 21!51!57 

SUBROUTINE HATINV 
[ _______ INVERTIR UNA "ATRIZ SIHETR!CA 

F'AGE 001 

0002 
00•}3 
0004 

DOUBLE PRECISION ARRV · AtíAX, :;AVE 
DIHENSION IK11�•• JKIJ6i
COHHON Y(410,, 1,1 (rn,;, YFI1(410', PR�·16), X(16" IX(!61, 

t XYZí16l, E(16\i ERX:;16), BEfAd6l, DE�! 1Ji16,, B!>l, 
* AE(16), ALPHA(l6dt.i, ARRAfil: 0 ,i,, 1Jl1:f, Fe•, ii•. NYP,

0005 

ººº� 
0(10/ 
0008 
0009 
0010 
OMI 
0012 
0013 

t NORDER, CHI2• CHISQ!, CHISílR, "C4NL, ISTEP• ITOP• !BASE·
i GRFAMP, BASE, SCALE, Yl'\I�i, 1MA1, lYiíW, !Yr\.:.i, ,,,:, ¡,,_,
* IBLANC, IT, CCHI, NT, NPARTO, rD• NOJT, "'/3,, F·;cr.;�

11 DO 100 K = 1, NORDER 
[ _______ HALLAR EL ELEMENTO ARRAY(J,Jl HAS GRANDE EN EL RESTO DE 
[ _______ LA MATRIZ, 

AHAX = O, 
21 DO 30 I = r, NORDER 

DO 30 J = K, NGRDER 
23 IF I DABS(AHAJl - DABSIAPRAYiJ,J)I l 24, 24, 30 
24 AMX = ARRAY'l,J) 

IK(K) = I 
JK(Kl = J 

30 CONTINUE 
c _______ INTERCA"BIAR FILAS Y COLUMNAS PARA f'ONER AHAX DI ARRAY(K,Kl 
31 IF I AHAX ) 41, 32, 41 
32 TYPÉ 200 

0014 
0015 
0016 
0017 
0018 
0019 
0020 
0021 
0022 
0023 so 
0024 51 

200 FORHAT (' HATRIZ SJNCiULW l 
RETURN 

41 I = lKiKl 
IF ( I-K l 21, 51, 43 

43 DO 50 J = 1, MORDER · 
SAVE = ARRAY(K,Ji 
ARRAY(K,Jl = ARR��(I,JI 
ARRAY(I,J) = -SAVE 
J = JKIK) 
IF ( J-� ) 21, 61, 53 
DO 60 I = 1, NORDER 
SAVE = ARRAY(I,Kl 

&&,� 53

ARRAW ,Ki = ARR;;YII ,J:• 
0027 
0028 
0029 óO ARRAY(I,Jl = -SAVE 

c _______ ACUtíllLAR LOS ELEIIEIITOS DE LA MATRIZ INVERSt., 
ó1 DO 70 I = 1, HORDER 

IF ( 1-K 1 63• 70, 63 
0030 
0031 
0032 
0033 
0034 
0035 
0036 
0037 
0038 75 
003'1 80 
-0040 81 
00-' 1 
0042 
0043 
0044 

63 ARRAm,K1 = -ARRAY:Jd(l / Af1A1 

70 COH1INUE ' 
71 DO 80 I = l• MORDER 

DO 80 J = 1, MORDER 
lF 1 1-K l �4, 80, 74 

74 lF I J-K l 75, 80, 75 
M/RtlY(l,�1 = ARRAt'(J,J) + ARRf<Yi¡,ri,ARPAY•K•J' 
C�TINUE 
00 90 J = 1 , lfORliER 
IF ( J-K 1 83• 90• 83 

83 ARRAY(�,JI = ARR�Y(K,Jl I A�AX 
90 CONT:iNLIE 

ARRAilt,Kl = 1, / A�1
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FORTRAN IV V0\C-C3Gt WED 24-MAR-82 21:51:57 

0045 100 CONlINUE 
( _______ RESTAURAR EL ORDEN PF �� i;AT�lZ, 

,)()46 
0047 
004:� 

101 DO ¡3,:; _ = 1, iiOí(;ER 
K = NJ�DER - L t 1 
_! = IK ( �;

0(14� 
0050 
0051 
0052 

IF ( J-K l 111,111,10:
105 DO 110 I = l, NORDEP 

SAVE = ARRAY(I,�1 
ARRA Y! I, K l = -AFF /.11 J , J; 

005?. 110 
0054 111 
0055 
0056 113 
0057 
0058 
0059 1 "•' 
0060 13(! 
0061 
0062 
i 

FORTRAN IV 

ARPA�(l,JI = SAV� 
I = Jf q; 1 
IF ( I -K : E,(,, 130, 11 :
DO 120 J = l, HO�DEP 
5AVE = ARRAYIK,Jl 
AR�:� i, K, J :, = -ARf:i'. · · ! , J: 
ARR�,;I,Jl O SAVE 
CONTINUE 
RETUF:N 
END 

V01C-03G+ WED 24-i;AR-82 21:so:02 

"'AGE 002 

PAGE 001 

00,01 SUFF:OUTINE CLEAN. 
C-----LI�f'!A LA PANTALLA DE TODOS LOS CARAC7ERES ALFA/,JIJi;H:ICOS 
C-----Y ESTABLECE !'f\E'JA PO:,lCIOfi DEL CURSO�. 

DOU�LE PRECISIOt-J AP�·�Y 0002 
0003 

0004 

)◊(•: 
VC·0'7 
000: 
t 

COtHION Y ( 41 O l , V ( 41 O l , YFI T ( 41 O\ , f'Rh ( 16 l , XO 6) , IX ( 161 , 
t XW16l, E(16), ERX'16l, BE:TA(16l, t1ERm16l, B(16i, 
S AE(16), AlPHA(16,I�',. A�·AYrlt,,161, 'fl.lAY, PFh NP, IIYP, 
t NPAR, CHI�, :HISOl• CHIS9Q, �PHNL• ;sTE�, iTG;, IBASE, 
t GRFAMP, BASE, SCALE, YIWi, y¡;p� p¡.;u, l':/1;.:, ISI, JHí_, 
S !BLMIC, p, CCHI, NT, NFMTO, '!1, HOlT, f·'.3), PTQTAL 
�LL f'LGTJSl9,0,0l 
CA�L PLOTS�ilC,, '. 
CA�L PLJT55•;,(,!TOr, 
�ru�:" 
0[1 
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V01C-03G+ SUN 11-APR-82 ¡4:¡3:• 0 

FUNCTION FUNCTN ( XDI,X,NT 1 

FGRTRAN I�' 

0001 
C _______ FUNCION DEFINIDA POR TRES COlíP0NENTES· CADA UNA DE ELL�� 
c _______ PUEDE VARIAR DEEDE UN ESPECTRG )E UN f·ICG HAS�, J� SE1TEr □
[ _______ PERTURBADO, 

DilíENSION X(16), J(6,3i i 11�;3), AL•�,), :;cm, CH(3), Vil(31, 0002 

0003 
0004 
0005 
0006 
0007 

���? 
0010 
0011 
0012 
0013 
0014 
0015 
0016 1 O 

i A(,S) 
DATA ZF/3,9151, ZE/-2,236/, COEF/30,966/ 
DATA A/J.,2,,!.,J.,2.,�.,/ 
DO 10 N = 1, NT 
J = 5t(N-1) t 1 
DI (N) = X(J) 
J = J t 1 
AUN) = X(J) 
J = J t 1 
SC(N) = Y.•:Jl 
J = J t 1 
CH(N) = X(J\ 
J = J t 1 
F'IL(N) = X(J) 
CONTINUE 

e 
0017 
0018. 

CON25 = ( ZF-ZE ) / ( lF-3,iZE ) 
CON34 = ( ZF+ZE l / ( ZF-3,iZE ) 

c _______ DEFINICION DE LA F'OSUON DE LOS �-reos DE CADA COlíF'ONENTE,• 
DO 20 N = 1 r 11 T 0019 

0020 
0021 
0022 
0023 
0024 
0025 

V(l,Nl = Dl(Nr + SC(N)/2, - .5t:H(N,/COEr 
V(2,N) = DJ(N\ - SC(Nl/2, - .5t[ON25tCHfNl/COEF 
V(3,Nl = DI(Nl - SClNl/2, - ,5tCON3!tCH(N! 'COEF 
Vl4,NI = DI(Ni - SC(N•/2, + .5t(�N34}�H(N':SOEF 
V( 5,Nl = DI ( N l - SC( � :<. + • 5t(JtC':.LH(I..' · :coE f 
V(6,N) = DIIN) t SCirf '2. t .�,tCHiN 1COU 

8��9 
20 CONTINUE . 

FUNCTN = O, 
0028 
0029 
0030 30 

DO 30 N = 1, NT 
DO 30 J = 1, 6 
FUNCTN = FUNCTN;, i Rll N\lA(J, -., ( ( (Hii-V(J,N -.,e 

i l4, )/AUNHC ; t J. ) 
( _______ CASO PARTICULAR ! lWA�:TQ IGiJAL r, '.ó 

0031 
0032 
0033 
0034 
t 

NPARTO = 16 
FUNCTN = < 1. - FUNCTN . t X :MfH�10) 
RETLIRN 
ENli 
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V01C-03G+ WED 24-MAR-82 ;1:52:34 F'AGE 0,)1 FORTRAN H1

0001 SIJBROUTINE CHNGE 
C _______ OBSERVACION DE LOS RESULTADOS DE UNA ITERACION EN LA 
( _______ PANTALLA, 

0002 
0003 

DOUBLE PRECISIO�I ARRAY 
COMHON Y ( 41 O), V ( 41 Oh YF IT< 4 í Oh PRM (16, , )'. ( 16) , IX ( 16) , 

i XW16l, E(lé-l, SIGHAAt:bl, BETA/16), DEVi 1J(16), 8(16), 
t AE(16l, ALPHAIJ6,l6', AFt�ííH.,'..:.l, tJMAX, F'FF', NP, NYP, 
t. NPAR, CHI2, CHiSO! • ,:.:-HSOF·, ti(fd�, IS'.E¡·. rm·, IBViE,
* GRFAMP, BASE, SCALt, YHIN• YHAY• IYM!N, IYMAX· IS!, !NO,
S IBLANC, IT, CCHI, NT, NPA�TO, YD, NO:T, P13J, PTOTAL
CALL CLEAN
TYPE 1 O, NOIT

0004 
0005 
0006 
0007 
0008 

10 FORHAT ('tlTERACION ',121 
TYPE 20, CHISDR,Cf-:1%1 

20 FORtlAT (' CHI2= 1 ,G12,5, (',G12,5, l'l 
[10 40 1 = 1, NPARTO 0009 

0010 
001�001,

TYPE 30, PRH(Il, IX(ll, XIII, XYZII), SIGHAA(l} 
30 FORMA T ( ' ' , 1 X, A3 ,1 X, I 1 , 1 X, F 15, 4, ' ( ' , F 15. 4, 1 X, F 15, 4, 'l ' ) 
40 CONTI�UE 
c _______ CALCULO DE LA PROF'ORCION ltE CADA COMF'JNE//TE,

PTOTAL = O. 
DO 50 I = 1, NT 

50 p(I) = o.

0013 
0014 
0015 
0016 
0017 
0018 
0019 
0020 
0021 
0023 
0024 70 
0025 80 
0-026 90 
0027 
0028 
0029 
0030 

O
º
o
º
U .)i 

* 

DO 60 N = 1, NT 
Nl = 2 t.(N-1)i5 
N2 = 5 t (N-llIS 
P(Nl = X(N1 1 * X(N21 

60 PTOTAL = fTOiAL f P(N) 
IF ( PTOTAL,E0,0. l GOfO 80 
DO 70 N = 1, Ni 
P(Nl = PIN) i 10�. / PTDT�L 
TYPE 90 
FORKA T U' PROPORC ION DE CAftA CO/i='O,,Ed-:-E : 
DO 100 I = 1, NT 
TYPE 110, I, P(ll 

110 FORMT (' COHPOHENTE ',11,': '!FlS,f 
100 COHTI IIUE 

RE'rlJ::N 
END 
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rQRTRAN !V V01C-03G+ WED 24-HAR-82 21!23!29 

0001 PROGRAM RESPL T 
e 
C-----PROPOSITO ! 
C-----IMPRJMIR LOS RESULTADOS DEL AJUSTE Y LOS GRAFICOS DE 
C-----LOS ESPECTROS TEORICO Y EXPERIMENTAL, 
e 
C-----SUBRUTINAS UTIL IZADAS ! 
C-----RESULT - IMPRIME LOS RESULTADOS, 
C-----TRACE - IMPRIHE LOS SRAFICOS, 

PAGE 001 

0002 COMHDN NP, NPAR, NP�RTO, VMAX, PFP, CHI2, PRH116l, 
t XYZ(l6l, Xl16l, ERXl16l, Yl4101,YFITl410l, Vl410l, IXl16l, 
* IT, CCHI, NT, YD, Pl3), PTOTAL

0003 READ (3) NP, NPAR, NPARTO, VHAX, PFP, CHI2, 
* (PRH(I:, I=l,NPART01, IXYZ(l), 1=1,NF·ARTO),
* Wll ! I=l,NPARTOI, (ERXl!lrI=l,NPARTOl, IY(l),l=l,NPl,
i mm Il, I=1,NP l, (V( I), I=1,NF'l, mm, 1=1,NPARTO), IT ,CCHI,
1 NT, YD, IPII),l=1,NT11 PTOTAL

c _______ IMPRIMIR LOS RESULTADOS 
0004 CALL RESULT 

C _______ IMPRIHI� EL GRAFlCO 
0005 CAL L TRACE 
1)0tó TYF'F í 
OC07 FORHAT(' PARA IHPRIHIR LOS RESULTADOS Y EL GRAFICO : ',/, 

* ' 1 PRINT FTN4,DAT<CR>') 
0002 STOP 
lOOj' ENI1 
f 

V01C-03G+ WED 24-HAR-82 21!35!32 PAGE 001 FORTRAN IV 

0001 

0002 

SUBROUTINE TRACE 
c-----IHPRIHE LOS GRAF1cos BEL ESPECTRO v LA FUNCION DE AJUSTE 

COHHON H, HPAR, NPART , V�X, PFP, CHI2, PRH(16l, XYZl161, 
* Xl16l, ERXl16\, Yl410l, Y114101, IJl410l, IX116h IT, CCHI,
* NT, YD, P(3l, PTOTAL
DIHENSION BL11201 
DATA AX,BLAIIC,STAR/'X',' ', 1i 1 1 
Cl = Y( 11 
C2 = CI 
110 1 1=1,N 
!FIYII),GE,Cl)Cl=Y(l)
IFIYIIl,LE,C2)C2=Yll)
IFíYl(Il,LE,C2lC2=Yl(l) 
IF!Y1íl1,GE,C11C1=Y11Il 
CONTINIJE 
WRITE14,111Cl,C2 

0003 
0004 
0005 
OOOó 
0-007 
0008 

0010 
00;2 
0014 
1K•l6 
001:' 
(l(lj 3 
()019 
•:,O?O 

íl FORHATílX,/,' HAX= ',Ell,4,' 
00 8 Hl=l ,H 

0021 
oc,-,. 
ov-=

00:¡ 
(;◊?� 
�):� 
OC:'.8 
0029 9

0030 

I = iHHH 
�[t = IC1-Y(I))it19,/iC1-C2) 
ü�Dl = 1Cl-111llll!l9,/(Cl-C2) 
IOR = ltlFIXiORDI 
roi:·1 = t+ IF D \GR[lll 
KMX = !Or 
IF · IOF·l, GT, IOR l K�X= IORl 
DC 9 K�=l, Kt\AX 
Bl ( KH i = BLANC 
BU IOR, = STAR 
BUIOF'll = AX 
WRITE!4,10ll,IBLIKNl,KN=l•KHAX1 

iO FGRHATt1X,I4,2X,A1,120t-11 
003A 8 
0(•35. 
0036 
i 

CONTINUE 
RETURH 
EN[i 

l'IIN= ',Ell.4) 
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FOF:TRAN p.1 V01C-03Gt WED 24-HAR-82 21!31!54 F'AGE 001 

0001 . SUBRDUTINE RESUL T 
C-----IHF'RIME LOS RESULTADOS DEL AJUSTE DE UNA FUNCION TEORICA 
C-----A UN ESPECTRO HOSSBAUER, 

0002 COMHON NP, NF'AR, NPARTO, UHAX, F'FP, CHI2, F'RM116l, XYZl16l, 
t X!16l, ERXl16l, Yl410l, YFITl410l, Ul410l, IX116l, IT, CCHI, 
* NT, YD, Pl3l, F'TOTAL

0003 DIHENSIOK STARl1201,TITLEl80l
0004 DATA STAR/120X'*'/
0005 TYF'E 10.
000o 1 O FOF:H� � (' EL F'ROGRAHA RESF'LT ALMACENA LOS RESULTADOS DEL',/,

* ' DEL AJUSTE EN EL FILE FTN2,DAT Y EL GRAFICO EN ',/,
i

I EL FILE FTN4,DAT,',/, 
* 

' TIF'EE EL NOhBF:E DEL ESPECTF:O ANALIZADOl80) : 'l 
0007 ACCEPT 20,T!TLE 
0008 20 FORHAT(80All 
0009 WR!TE(4,25l 
0010 WRITEl4,301STAR 
001; WRITEl4,40lTITLE 
0)12 W�ITE14,301STAR 
e,:,; 3 WF I 1E14, 50) NF', NF'ARTO, UHAX, PFP 
00!4 WRITE14,60lCHI2 
•)015 WRITE (4,701 IPRH( I l, XYZI I), X( I) ,ERXI I l, I=l, NPARTO l 
0016 WRITE 14,1001 NT 
0017 WRITE 14,1101 .11,PIIl,I=l,NTl 
0012 WRITE(4,80l 
0019 RETURN 
0020 25 FORIIATI' 'l 
0021 30 FORMATI' ',120A1l 
002? 40. 'FORMATI' ',20X,80All 
oon �.(, FORHAT(!//1/' NUMERO DE CANALES FINALINPI =',14/ 

* ' NU/IERO DE PARAMETROSINPARTOI =' ,14/ 
l ' VELOCIDAD HAXIl'\A(VMX) =' ,Fl0,3/ 
i ' PUNTO DE DOBLEZIPf'Pl =',F9,41 

0024 6C· FOF:HAH' ',/!' CHI2=',F8.4,//' VALORES DE LOS PAAAIUROS'// 
t IOX, 'INICIAL' ,14X,'FINAL' d5X,'ERROR' l 

00�5 70 FO�'MAT 1 /lX, A3, OF'Fl5, 4, 5X,OF'F 15, 4, 3X, 't-' ,OPFl 1, 4 l 
0026 80 FORMAT(///SX,'LOS SIGUIENTES SON LOS SI"BOLOS USADOS!'/ 

t DATOS *'! 
i CURVA DE AJUSTE X'/// /l 

00�7 10(• roH1AT(' './/' SE HAN COHSHtERADO ',11,' COl\f'OHENiES',/, 
f

' 

PROPOf'C ION DE CADA COlf'OHfNTE : 'l 
0<'·28 110 FOf:i\AT(' COIF�DHE ',il,' ! ',F15,4, 
0029 Ellt• 
t 
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