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R ESUMEN

En el presente trabajo se ha instalado el programa
MOSFIT en lenguaje FORTRAN IV en la microcomputadora PDP-11VO03
del Departamento Académico de Fisica, Universidad Nacional de
Ingenieria., Esta computadora tiene una memoria principal de
64 kbytes, por este motivo dicho programa es ejecutado en -
tres partes, teniéndose entonces que preveer dos transiciones
especiales, El programa est3a destinado al tratamiento de es
pectros Mossbauer simé@tricos de compuestos de fierro (por ejem
plo: arcillas, minerales, corrosidn, etc.). Permite obtener
de una manera relativamente rapida los pardmetros hiperfincs
para su posterior interpretacidén. Est3d basado en los progra
mas.de ajuste estidndar que se usan normalmente en computado

ras con gran capacidad de memoria principal, en otras univer-

sidades,
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

El cdlculo de parametros Mdssbhauer utilizando una
computadora es un paso importante en el anidlisis de espectros
Mossbauer. Los parametros hiperfinos que interesan en la Fs

- . . 3 3 - -
pectroscopla MO&ssbauer son : el desplazamiento isomérico,

el desdoblamiento cuadrupolar y el campo magnético,

Fxisten una amplia'variedad.de programas de compu-
tacidn para el cidlculo de'parémetros M6ssbauer. Todos ellos
utilizan el método de los minimos cuadrados; pero se diferen
cian en el modelo en que se u%ica el cdlculo de parémetros,eg

tos pueden ser:

- Fl modelo tedrico basado en el hamiltoniano del sistema en
estudio(l).

- El1 modelo fenomenologico con ligaduras, a partir de lorent-
zianas forwrando conjuntos tipicos que corresponder a hamil
tonianos particulares.

- E1 modelo fenomenoldgico sin ligaduras, a partir de lorent

zianas individuales.

En nuestro caso utilizamos el segundo modelo en el

cual las ligaduras se establecen a partir de relaciones ted
3 -» 3 3
ricas que se observan entre los pararetros y que permiten 1li

gar ciertas lorentzianas entre si. La razdn principal de  su



uso es que tanto el primero como el tercer modelo requieren

la utilizacion de una computadora de gran capacidad de memo-
ria principal, pues mientras el primero usa una apreciable -
cantidad de arreglos que contienen la informacion bdsica del
modelo, el tercero requiere el uso de arreglos cuya dimensidn
se ingrementa grandemente con el niimero de lorentzianas. Por
otro lado el uso de ligaduras nos perrmite reducir esta deman
da, esto es muy irportante si usamos una microcomputadora (en
nuestro caso: la PDP-11V@#3 del Departamento Académico de FIi

sica de 1la UNI).

los programas fuentes utilizados estan basados en
el programa MOSFIT (versidén de la Universidad de Strasburgo,

Francia)(z).

A continuacidn presentawmos un sumario del presente

trabajo:

En el capitulo II se presenta un resumen de los as
pectos tedricos del Efecto Mdssbauer, en particular acerca de
las interacciones hiperfiras, con la finalidad de deducir -

las fOrmuias utilizadas en el c@lculo de les parametros.

Fn el capitulo III se trata los fundamentos del mé
todo de ajuste por minimos cuadrados, la aplicacifn del méto
do en los casos de una funcion de ajuste que es lineal o no
en los parametros, y la aplicacidn en el proceso de doblez de

un espectro.



El capitulo IV describe las facilidades de Computa
cidon del Sistema PDP-11V@3, los programas fuentesusados ef -
el tratamiento de espectros !’ 6ssbauver, incidiendo en el ca
ridcter conversacional de estos, los diagramas de bloques, 1la
relacion de datos v resultados, también los ejemplos v dis-

cusion de los ajustes, la calibracidn y el anilisis de fuen

tes de errores en la determinacidn de parametros Mdssbauer.

En el apéricice I se presenta una visualizacidn geo
métrica del método de ajuste por minimos cuadrados para el
caso de un espectro M8ssbauer de un solo ;alle. En el apén-
dice II se presenta el ejemplo de un programa en el que se
usa la subrutina PLOT55 (para graficar en el terminal grafi
co-alfanumérico VT-55). .El apéndice III presenta los lista-

dos de los programas fuente,



CAPITULO 2

TEORIA

El Efecto Mossbauer consiste en la emisidn y absor

cidn de un fotdn gamma sin la pérdida de energia debida al re

troceso del nlicleo. Para asegurar la absorcidn en absorben

tes que difieren ligeramente de la fuente se mueve &€sta para

obtener, por efecto DoPpler, energias ligeramente diferentes.

2.1 Conceptos generales de resonancia nuclear.

En todo sistema nuclear existen un e'stado fundamen

tal (Ef) y estados excitados (Ee). Los procesos de emisidn -

(absorcidn) de un fotdn se realizan cuando el sistema cambia

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

citado). En adelante, se considerari EF = o. Ver Fig. 2-1,.
SRR R Y T E.
.1
fotdn hvy
E¢ 1
ABSORCION EMISION

FIG 2-1

En estos procesos hay que comsiderar:

€



1. El ancho natural de linea.
2, La pérdida de energia por retroceso.
3. El1 ensanchamiento térmico.

4, La fluorescencia nuclear resonante,

2,1.1. El ancho natural de linea,

Este efecto es de origen cuadntico, debido al Princi
pio de Incertidumbre de Heisenberg. Un nivel de energia (Ee)
presenta una distribucidn de forma lorentziana centrada en Ee
y. con un ancho total (T) a la altura media; su expresidn ge

neral es:

1

; (2.1)

denominada la funcidn de Breit—W&gner. Ver Fig. 2-2,

"(E)

4
R T T
J)

Eq E

Fi6. 2-2 DISTRIBUCION DE ENERSGIA CORRESPOMNDIENTE
AL MIVEL Eq. LA FORMA DE LA FUNCION

€8 LA DE UNA LORENTZIANA



2.1.2. La pérdida de energia por retroceso.

Al emitir un fotdn el nficleo sufre un retroceso. La

energia de retroceso E_ es:

R
ER = (2,2)
donde: M = masa del nidcleo
€ = velocidad de la 1luz

Debido a las leyes de la DinZmica (conservacidn de
la energia y de la cantidad de movimiento) la energia del fo

tdn (E) serd ménor; :
E=E -E,6 ' (2.3)

De esta manera el mdximo de emisidn (absorcidn) es
trasladado hacia un valor menor (mayor) de energia. Ver Fig.

2-3.

Lie)

Fle. 2-3



2.1.3. El ensanchamiento té&rmico.

El movimiento de los 4tomos, por agitacidn térmica,
causard que la energia de los fotones sea modificada de acuer
do al efecto Doppler, Como existe una distribucidn aleatoria
de velocidades de los atomos, las lineas de emisidn y absor
cidn seran ensanchadas gaussianamente y las intensidades redu

cidas., Ver Fig 2-4,

-SUPERPOSICION

' ..c :-4



Para efectos de ilustracidn presentamos el siguien

te caso numérico:

Nimero de masa : A = 100
Energia t E_ = 66 Kev (2.4)
Vida media : T = 1078 4
Entonces:

ER = 0.2 ev (2.5)
mientras que el ancho natural de linea es:

r = % = 6.6 x 10-8 ev (2.6)
Por otro lado si:
Temﬁeratura : T = 300 K
el ensanchamiento térmico D es:

D = ,1 ev (2.7)

2.1.4. La fluorescencia nuclear resonante;

Es de esperar que si tenemos dos nidcleos del mismo
tipo pertenecientes a dtomos idénticos, uno fuente (en un ni
vel excitado) y el otro resonador o absorbente (en el nivel -
fundamental), y si el primero emite un fotdn (con eﬁergia hv),
el resonador absorberad esta energia, pasando del nivel funda
mental al nivel excitado para luego decaer a su nivel inicial

emitiendo a su vez un fotdn (hv).

Esta resonancia (emisién seguida de absorcidn) no
ocurre sin embargo debido a la pérdida de energia por retroce

so del emisor é impulsidn del resonador.

Para obtenerla es necesario aprovechar el ensancha-

miento de las lineas. La consecuente disminucién en la altu

ra de las mismas hard que el fendmeno se observe débilmente.,




2.2, El Efecto Mdssbauer.
El Ffecto Mdssbauer es.la solucidén al problema an

tes mencionado. Involucra dos ideas principales, La primera

' - 3 - 3 -
es que en un sd6lido, los nicleos emisor v receptor no estan -

libres sino ligados a la red cristalina; como consecuencia
las energias de retroceso v de impulsidn son transmitidas a
todo el cristal. En realidad este proceso tiene —caracter

cuidntico; esto quiere decir que los estados energéticos de 1la
red estdn cuantizados y por lo tanto la energia de retroceso
es transferida en unidades discretas llamadas fonones;’ algu

nos dtomos no vibrardn, otros lo hardn con energia: hv, 2hv,

etc.

La segunda idea principal del efecto Mossbauer con

siste en que. las inevitables pequenas diferencias entre los

niveles energéticos de la fuente y el absorbente pueden ser
compensados por efecto Doppler al dotar de movimiento a 1la
fuente © 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 mec3dnicas que e
xisten, para asegurar la resonancia. Ep la prictica. es posi
ble cubrir fangos de energia equivalentes a diez o mi3s anchos
de linea y por tanto obtener resonancias entre la linea de la

fuente y conjunto de lineas vecinas (multipletes) en el rego

nador.,

2.3, Los isbtopos Mossbauer.
El isGtopo mds utilizado en la Espectroscopia Moss
bauer es el de Fe57 obtenido a partir del decaimienté del Co57

(en nuestro caso en una matriz de Rh). E1l Fe emite un ravo
gamma durante la transicidén 3/2 - 1/2 de energia 14.4 Kev, -

Ver Fig, 2-5,



el Co°’ (270 dfas)
2
.6 Mey, 1 K
l=% - 136.3 Kev.
9% 91 %
I=3 14.4 Kev.
2
57 O Estado
Fe " fundament al
F16. 2-8. FUENTE MOSSBAUER

Algunos de los isdtopos mads usados son mostrados en
la Tabla 2.1,
Isétoﬁo EY r Transicidn Fuente

(Kev) (nms utilizada
Fe >/ 14.4 0.192 3/2- » 1/27 co’
snll? 23.9 0.626 3/2+ » 1727 T
Ea 21.6 1.44 7/2+ » 5/2°% cal2!
R 8.4 9.3 3/2+ » 1/2°F Er 09
r!?3 73.0 .60 3/24 » 1727 Ok

TABLA 2.1.
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2.4. El Espectrdometro Mossbauer.

El Espectrdmetro Mossbauer consta de los siguientes

elementos. Ver Fig. 2-6:

: La fuente, que emite un haz gamma monocromitico, cu
ya energla puede ser variada al imprimirle un movi
miento en la direccidn de la emisidén (ver la sub -
seccidn 2.4.1,). La fuente utilizada es Co57 en u

na matriz de Rh.

‘ El absorbente, que es la muestra que se desea anali
zar,
3 El detector de rayos gamma, que estd formado por un

cristal de Nal seguido por un fotomultiplicador.
. El generador de'funciones, que provee un voltaje ana
légico V(t) que determina la wvelocidad de la fuente,
. La unidad motriz del transductor, y el transductor
lineal de velocidad, en conjunto, que aceptan el -

voltaje de referencia V lo amplifican, para lue

(£)?’
go provocar el movimiento del eje en que est3d monta
da la fuente, mediante la aplicacidn de V(t) a una
bobina motriz. Eventualmente se realizan correccio
nes de la velocidad del eje usando una bobina re
ceptora para una retroalimentacidn.

3 El analizador multicanal que recibe la informacidn
amplificada del detector. También recibe senales -
de sincronizacidn (Inicio, Avance, Direccionamiento)
del generador de funciones para realizar una adqdi
sicidn adecuada de los pulsos detectados. El1 modo
cominmente usado es el MCS que consiste en el barri
do de ventanas temporales en directa corresponden -
cia con incrementos iguales de velocidad (energia)
de la fuente, realizando un conteo. adecuado de pul
sos segin su energia. Este conteo ingresa luego " a

la computadora,



-
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2.4,1, El Principio de funcionamiento.

El Espectrdmetro Mossbauer funciona en base al efec
to Doppler, De esta manera si un conjunto de dtomos emisores
_se desplazan con velocidad u con respecto al receptor, en 1la
direccidn del haz gamma, el efecto Doppler causa la variacidn

de la energia de los fotones emitidos en la cantidad &E:

§E = +E = (2.8)
e ¢
segiin el sentido de la velocidad

donde:

energia del nivel excitado

™
1]

velocidad de la 1luz

0
[}

Haciendo variar la velocidad de la fuente podemos

observar la absorcidn resonante de fotones gamma por el recep

tor'
Como ejemplo numérico presentamos el siguiente:
- 57 ) - .
Para el nucleo de Fe” ™, con una velocidad relativa
emisor-receptor u = lmm.s-l, le corresponde:
1 -1 ' -8
SE = nn.s x 14400 ev = *+ 4.8 x 10 ev (2.9)
1 -1
3x10"'mm.s

mientras que el ancho de linea minimo observable es:
9,1 x 10-9 ev (.19mm.s -1)

Uno de los modos de movimiento de la fuenteée es el
denominado de "aceleracidn constante". En este modo la velo
cidad varia linealmente de -V a Vv . En el analizador ca

max max -
da canal de memoria corresponde a un intervalo de tiempo(siem
pre de ‘1la misma magnitud At), al cual corresponde un interva
lo de velocidad siempre de la misma magnitud AV, Ver Fig.

2-7 .
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F16.2.7 (a) VELOCIDAD DE LA FUENTE EN EL MODO
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2.5.El espectro | Mossbauer

Debido al efecto Doppler (Ver sub-seccidn 2.4.1.)
las lineas de emisidn y absorcidn en' la fig. 2-3 pueden super
ponerse dando lugar a una resonancia, que ordinariamente se
llama "absorcidn". El porcentaje de absorcidn obtenida me
diante esto depende del corrimiento de energia SE. El resul
tado (Ver Fig. 2-8) es un ejemplo tipico de un espectro de ab
sorcidén (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:

I.
Rvy = b - 2: vV, , (2.10)

donde:

n = namero de valles

Y donde, ademds, se observan, para cada valle, los siguientes

pardmetros geométricos pg:

: La l1inea de base a la altura b.

Las posiciones de los Vvalles ‘en el eje horizontal V _,

. El ancho total del valle i, wi, tomado a 1la mil
tad de la profundidad, y

. La intensidad ‘o profundidad del valle i, I,, tomada

a partir de la linea de base.

La variable independiente es la velocidad Doppler (v).
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INntensidad
i
Linea de Linea de
absorcion emision
R =
- L .
E,  E_+E
Conteo
i
s — Jj
1 4|, b
Ny |
, l
0

FIG. 2-8. Ejemplo tipico de un espectro
de absorcion de un solo valle
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Conteo

3\
o

N

FIG. 2-9. Espectro de absorcion
Mossbauer

Finalmente podemos definir un espectro Mossbauer ° R

como:
R =F (v, p))
(2.11)
v -V v
€ [ max’ max]
donde:
R = conteo de fotones gamma durante un tiempo deter
minado.
v = velocidad Dopopler a la que se toma la medida.
P, = parametros que definen los valles.
Vmax= velocidad m3xima entre la fuente v el absorben-

te.
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2.6, Las interacciones hiperfinas,
El efecto Mésshauer nermite observar las siguientes -

interacciones hiperfinas:

- La interaccidn monopolar eléctrica.
~ La interaccidn cuadrupolar eléctrica.

- La interaccifn dipolar magnética.

Para tener una mejor visidn de estas interacciones
entre el nlicleo y su medio ambiente (electrones y otros nd-
cleos) establecemos el hamiltoniano total dorrespondiente, pe
ro excluyendo el hamiltoniano "atdmico" ordinario (que produ

ce el espectro atdmico):

H = H + H_ _ + H. + H (2.12)

donde Ho representa el término en el hamiltoniano nuclear que
describe los niveles fundamental y excitados del niicleo en es
tudio. El1 resto de los términos corresponde a la interaccidn
del niicleo con la distribuciGQ electrénica circundante que es
lo que nos interesa para nuestras apiicaciones; HDI describe
la interaccidn eléctrica entre el nicleo y los electrones co
rrespondiente a la correc cidn por tamafo finito del niicleo;

HH representa la interaccidén hiperfina dipolar magnética, en

tre el momento magnético del niicleo y el campo magnético crea

do por la configuracidn electrdnica circundante; H represen

SC
ta la interaccibn cuadrupolar eléctrica, entre el momento cua
drupolar nuclear y el gradiente de campo eléctrico ea la po

I
sicidn nuclear.

2.6.1. LlLa interaccién monopolar eléctrica.

. Debido a la probabilidad finita de penetracidn ~ de
los electrones en el ndcleo, los niveles fundamental y excita
do son desplazados (Ver Fig. 2-10a), entonces la energia E co

rrespondiente a una transicidn- gamma es:
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E=E + (6 -6 ) (2.13)
e exc fun
siendo:
Ee = la energia de la transicidn entre estados no
desplazados.
- 2 2 .
6exc =K R exe iw(o)l (25
2 2

6fun = K S “fun H)(o)l SooL
y

<R"> = radio cuadritico promedio del nicleo.

2 1, A , *
Iw(o)l = densidad de probabilidad de presencia de e
lectrones s en el niicleo.
K = constante
El desplazamiento isomérico (DI) es la diferencia de las ener
gias E correspondiente a una transicidn en el absorbente y u

na transicidn en la fuente,

(2.16)
Para que se produzca la resonancia es necesario variar la e
nergia del fotdn emitido en la cantidad DI. El espectro re

sultante tendrd un solo valle ,que no estarda centrado en la v

o

locidad cero.
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2.6.2. La interaccidn cuadrupolar eléctrica.
Consiste en la interaccidn del momento cuadrupolar
eléctrico nuclear ( [Q] ) vy el gradiente de campo eléctrico

( [GCE] ). El hamiltoniano correspondiente es:

(2,17)
donde:
[6cE] = -VE = V(W) (2.18)
lo que puede expresarse de la siguiente manera:
H - e (v o2 =) °2
sc 21(21-1) ( <x Ix 7t vyy Iy + I sz) (2.19)
o
ezgg °2 2272
H = — - -
sc PiT2I-D) 31, I(I+1)+n(Ix Iy)
donde:
eq = V_, (componente principal)
I = espin nuclear
Ix,Iy,Iz = operadores de espin
eQ = momento cuadrupolar nuclear, que describe 1la
magnitud de la deformacién del ndcleo
v ademis:
xx " Yyy
n = ———?———1*‘ (pardmetro de asimetria) (2.20)
zz

Para esta interaccidn existen los sigulentes casos

particulares:
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- Si la gradiente de campo eléctrico tiene simetria clbica, -

esto es:
v =V =V (2.21)

entonces, no ocurre perturbacidn en los niveles fundamental

y excitados y el espectro resultante tiene un solo valle,

-~ Si GCE tiene simetria axial (Vxx = Vyy) entonces N = 0 y se
produce el desdoblamiento de los niveles energéticos, ade
mds las separaciones de estos con respecto al nivel origi

nal, afectado ya por la interaccidn monopolar eléctrica, -
(con espin I) estidn dados por:
. 2

= =90 _ - .
Eo(Im ) 41(21-1) (3m, I(I+1)) (2.22)
"z

donde el nimero cudntico m, puede tomar los valores I, I-1,

eeey =1 ; en total (2I+1) valores

Particularmente nos interesa la transicidn I = 1/2
— I = 3/2, ver Fig. 2-1la. En este subcaso, el nivel I=1/2
no es afectado por la interaccidn cuadrupolar; pero el nivel
excitédo I = 3/2 se divide en dos subniveles an=i%, i%) se-

parados del original por:

2 (2.23)

0(3 2,£1 2) = - 809

se producen, por tanto dos transiciones y el espectro resul
tante es un doblete cuya distancia denominada separacidn -

cuadrupolar SC es:

sc = 3—2‘19 (2.24)

la que nos da una medida de la componente sz = eq.
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2.6.3. Lla interaccidn hiperfina magnética.

Proviene dé la interaccion del momento dipolar mag
nético nuclear y el campo magnético efectivo en la posicidn -
nuclear. El campo magnético puede ser debido a un campo in
terno (casos de materiales ferromagnéticos y antiferromagnéti

cos) o debido a un campo magnético externo.

El hamiltoniano que describe la interaccidn hiperfi

na dipolar magnética “HM es:

(2.25)

donde:

FN = magnetdn nuclear de Bohr (eﬁ/MC)

b = momento magné€tico nuclear.
I = espin nuclear.
g = factor g nuclear F/(IFN)

H = campo magnético efectivo en el nficleo.

Si el eje de cuantizacidon est@ definido por 1la di

reccidon del campo magnético tenemos que:

(2.26)

Se produce entonces el efecto Zeeman (separacidm total de los
niveles energéticos con respecto al original» esta separacidn

estd dada por:
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= I4
E = - 3 (2.27)

donde m, toma los valdres citados en la subseccidn anterior.

Un ejemplo interesante es el de Fé57, ver figura 2-

12a. Paraeste isdtopo I, = 1/2, I, = 3/2, Pe = .IBFN y Fe =
—.103FN. Asi, el nivel fundamental se divide en dos estados
(mz = —% y m, = %) separados por:
= ,184 H = E - E (2.28)
fo Fr Mel,-1 M(1 1
y==) 1)
7 2 3 9

el de menor energia.

siendo el subnivel mz = %

El nivel excitado se divide en cuatro estados (mz =
- 3/2, - 1/2, 1/2, 3/2), siendo m, = -% el subnivel de menor

- . o
energia y la separacion entre ellos es:

(2.29)

Las traasiciones entre subniveles se producen de acuerdo a 1la
regla de seleccidn Am =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 muestra policristalina (conjunto de
monocristales aleatoriamente distribuidos) las intensidades -

del sexteto presentan la razdn 3:2:1:1:2:3,

— +3/2
o — 41/ 2
‘_-__g: k.
| _3 _______," ‘:‘ o1/ 2
e~ L1
. ~ -3/ 2

i (a)

y il 2
s 123
——_f'
) P R
'172
i +1/2
31
0 R
3 : l (b)
7 5
\ 6
2.6.4. Interaccidn combinada dipolar magnética y cuadrupolar
eléctrica.-
En un cristal podemos obtener la interaccidn combi-
nada dipolar magn&tica y cuadrupolar el&ctrica. Un caso ex

tremo interesante ocurre cuando el término cuadrupolar es mis
'd8bil que el magnético,entonces se considera el primero como

und’ perturbacidon del segundo.. Los niveles obtenidos somn los
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correspondientes al de ura interaccidn magnética, pero despla

zados (Ver figura 2-13a).

+3/2

+1/2

~1/2

«3/2

(a)

-l/2

+12

FIG. 2-13

(b)

2.7 DNetermiracidn cde los parametros Mossbhauer,

Un espectro experimental consiste de un conjunto de

puntos definiendo uno o varios valles.

junto es necesario determinar los pardmetros del espectro.

A partir de esta

cen

E
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llo se consigue relacionando las velocidades del centro de -
los valles con los parametros DI, SC, Hy E y los anchos ~ 'y

profundidades de los valles con .los pardmetros w e I.

La obtencidén de los parametros Mossbauer se harid en
P . M . . *
términos de velocidades de tal manera que una cantidad X (en
unidades de velocidad) se relaciona con otra X (en unidades -

de energia) a través de:

( 2.31)

(para el caso del is@topo Fe57, E = 14.4 Rev.).

Para efectos de los cdlculos en el programa de ani
lisis es necesario la determinacién de las posiciones de 1los

valles de un espectro, en términos de los parametros.

A continuacidn presentamos los cd@lculos de los pard

metros MYssbauer y de las posiciones de los valles:
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2.7.1. Espectro debido a la interaccidn mcnopolar eléctrica.-
El desplazariento isomérico (DI*) esta dado por 1la

posicidn del Unico valle {Ver figura 2-10h).
DI* =V (2.32)
(con respecto a una referencia estandar).
2.7.2. Espectro debido a las interacciones eléctricas (monopo

lar vy cuadrupolar).-

Para el caso de la transicidon 3/2 — 1/2 el despla-
zamiento iscmérieo (DI*) v la separacion cuadrupolar (SO* )

estan dados por: (Ver figura 2-11lb).

pi* -Vi+ V, (2.33)

(sc* =lv, - v,|

mientras que las posiciones del doblete son:

(v - 200* + sc*

i 1 - 2

ﬁ (2.234)
| 201* - sc*

kvz - 2

2.7.3. Espectro debido a la interaccidon dipolar magnética.

(Ver figura 2-12b).-
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Para el casc de la transicion 3/2—1/2, la separa-
cidén de los picos extremos (Vg, Vl) esta expresada en funcidn’

del campo magnético de la siguiente manera:

¥ *
%oV, = (alEfl o+t hn (2.35)
donde:
I o P R R Y |
e Es . £ E, ¢! (2.36)
Para el caso del isGtopo FeS7, tenemos que: H = 330 Koe
v (V6 - Vl) = 10.66 mms _1, entonces, en general, podemos cal
cular el carpo magnetico F (en Koe):
H:w_ (V V — o
10.66 (Vg ~ V) = 30.96 (v, - V) (2.37)
Por otro lado el desplazamiento isomérico DI* es:
V., +V V_+V
DI* = 12 6 & = 32 4 (2.38%)

Las posicicnes de los valles se obtienen de la s:-

fuientes manera:
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Para.el cdlculo de V

tonces:

v V6, utilizamos (2.37) v (2.38), en

1 H
= K o
vy = DI 2 30.96
S H
v = DI* —
6 *'2 30.96

Para el calculo de V

Ve -V, =

y usando las ecuaciones

( V, = DI* -

Njr—

<
]

X 1
DI + _2

Fn forma similar para

y V5 tenemos:

( qu*l +

(2.36) y (2.38)

(2.39)

(Ver figura 2-12).

lug | +lu, |

30.96
|uf|+3luel
. +
;Jfl ifeJ
~ufT+3,uel 30.96

el calculo de V

. F
Iuel )

3

2

v
L

(2.40)

(2.41)

(2.462)
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entonces:

[u, | v |
v -prx . L A L H
3 2 IU l Iu I 30.96
f' +3 e
i (2.43)
lu | v |
_ 1 f' - e H
v, = pI* + 3 30.96

2.7.4. FEspectro debido a una interaccidn dipolar magnética v
una cuadrupolar eléctrica. (Ver figura 2-13).

57 a los

Considerando la transicidén 3/2-—>1/2 del Fe
parametrcs DI* v H obtenidos anteriormente le afnadimos ¢g*, -

gue define la perturbacidn cuadrupolar eléctrica:

V.4V V. +V
1 6 3774
DI* = T e S (2.38)
H = 30.96 (v6 - vl) : : (2.37)
. _ scx _ WemVe) - (Vv
= 72
© 4 (2.44)

Las posiciores de los valles son las siguientes:
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H
Vv = DI* + * - =
1 : € 2 30.96
1 H
V. = DI* - e* - =
, = DI* - e* =5 € 35,96
1 H
V = b J= X - -
5 = DI* - e* = 5 Cy 30,96
(2.45)
1 H
Vv = * * -_—
, = DI* - e* *+ 5 C, 35,56
1 H
= x - g% =
Vg = DI* - e* + 5 C) 35,96
V, = DI* + e* + & 5
6 2 30.96
donde:
ngl + lu|
C, ===
Pl sl
f' +3 ' "e
(2.46)
!Ufl - lue|
C =
2 | lu_|
f +3'"e
El sistema (2.45 i 27
2.45), especial para el caso del Fe

serid usado en los cadlculos para la obtencidn adecuada de los
parimetros Mdssbauer utilizando para ello el pétodo de los mi

nimos cuadrades, que se postrara en el siguiente capitulo.
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CAPITULO IIT

FEL METODO DE LOS MINIMOS CUADRADOS

3.1. Introduccidn,

Partiendo del principio de maxima verosimilitud, se
deduce el pmétodo general de ajuste de los minimos cuadfados,
como wuna de las formas de estimar parametros de interés fisi
co. Se desarrolla luego el método para el caso de una fun-
cidn de ajuste lineal en los parametros, el cual sirve de ba
se para establecer unoc de los métodos de ajuste por minimos

cuadrados de una funcidn no lineal en los parametros (por 1i

nearizacidn) que es usado en el presente trabajo.

lLa presencia de una gran cantidad de datos (X = 200),
as1 como la complejidad del algoritmo matemdtico para el c&l

culo de los par@metros requiere el uso de una computadora.

Se presenta también un método de doblez de un espec

tro Mdsstauer basado igualwente en el de los minimos cuadrados.

Ur aspecto importante es el estudio de las iancerti-
durtres en lecs parametros dehidas a la propagacidon de errores

estadisticos en los datos.

3.2. Fundamertos del Método de los Minimros Cuadrados.
Ccurre a menudo que se desea deterrinar la relacidn

existente entre una magnitud Vi medible en un experimento, v

.
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otra x50 m3ds alin, que se quiere estimar los pardmetros pre
sentes en esta relacidn, casi siempre de interés fisico. La

relacidn en general presenta la forma siguiente:

y., = F (3.1)
donde aj son los rarametros mencionados.

Por ejemplo, en una experiencia para hallar la temperatura a
lo largo de una varilla metdlica entre dos fuentes constantes,

tenermos el conjunto A = {(xi, yi)/i = 1,...,N}, donde

X. : posicidon de un punto a lo largo de la varilla, con res

P

pecto a un cero, e
y; ¢ temperatura en la posicidn x;.
Segundo, en el caso de la Fspectroscopia Mdssbauer, un espec

tro F es el conjunto de valores:

F = (3.2)

donde:

x. = velocidad de la fuerte de rayos gamma, correspondien
te al camnal i,
v; = conteo de fotones con energia correspondiente a LI

durante un intervalo de tiempo dado.
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Para una muestra determirada, y., es funcidén F de xj
i .
en los dos ejermplos menciorados. Fn la expresidn matemitica

de esta funcidon, aparecern ciertos pardmretros aj que caracte-

rizan la forra de la funcidn.

De los fundamentos tedricos de estos fendmenos se

sabe que F es una relacidn lineal en los aj para el primer

caso y no lineal para el segundo caso.

Ixperimentalrente lo que se obtiene es el conjunto,
{(xi, yi)} y lo que se cdesea es encontrar los pararetros aj
aue perritan plantear la funcidn matemdtica que mejor descri

ba al conjunto.

Analicemos el caso de una relacidn lineal. Sea e
conjunto L = {(Xi’ yi)/i =1, N } de medidas o datos. Desea

mos ajustar la funcidn f a los datos y;» donde:

2 (3.3)

fF(x) = a + b»

y establecer estimados de los parametros a vy b, de manera -

que las discrepancias ertre y_ v f(x;) sean miniras. 1la ce
i :

terminacidn exacta de a v » es imposihle para un nurero fini

to de medidas; pero se cehen extraer los estimados mas pro

bables a partir de esta informacion.

Para establecer uno de los métodos de optimizaciodn

de parametros, denominado de los minimos cuadrados artimos
bl bl

(3

del principio de m3xima verosimilitud
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Consideremos primero la probabilidad de ocurrencia
del conjunto L. .Asumiendo una distribucidn gaussiana con
desviacidn estdndar o alrededor de f(x y? la probabilidad Pi

de obtener la medida y; es:

2
l X Y. - f(xiq
P, = ——— exp i o (3.4)

+ o. V271 % J
1

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

las probabilidades separadas:

N

1
P P (—————
(a,b) =] i = -I—T —="
i=1 *
N 2
1 i ~ f(xi)-l (3.5)
. exp -5 =l
i=1 1 J

El principio de m3xima verosimilitud establece que
L es el conjunto mi&s probable de mediciones. De acuerdo a
esto, los paridmetros que definen f son elegidos de manera =

que den el maximo valor de P(a,b)'

Maximizar la probabilidad P(a b) es equivalente a

. .
minimizar la suma en el argumento de la funcidn exponencial.
Definimos la magnitud x2 como la suma de los cuadrados de

las desviaciones afectadas por un peso (l/oi).

- f(x.) 2
D (3.6)

T
1

2
X (a,b)

M

ElL método de ajuste por minimos cuadrados consistiri entonces

£ 2
en minimizar X .
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‘Para determinar la posicidn de un minimo relativo -

del Xz hacemos las derivadas parciales con respecto a los pa
rimetros iguales a cero,
N 2.2
p) 2 3 y. — a - bx.
— x< =2 | E i i =
da da g -
i=1 t
(3.7)
! N Y. = a - bx 2472
E) 2 9 = 1 =
3"‘ X = = o - 0
b ab ] 1
i=1
Este procedimiento resulta en un conjunto de ecuaciones con
dos incdgnitas:
N 2
LS 1 i
2 a 2 + b 2
- o 4 o, £ o
i=1 i i=1 i i=1 i
(3.8)
2
X. y: N x_2 N X 4
i°1_ i + b :
2 2 -2
i=1 9 1=1 o i=1 oi
Las soluciones son:
N 4 N N N
1 x. v, ' x.2 N x.zv
a = — ( -1 = 1 i1
a 2 2 )
. aj . 3 o 2 2
i=1 7 i=1 7 i=1 ©, i=]  ©
1 1 1
: (3.9)
\ N x Zy N X 2 N ,
b = % ( 1 Z i7i - i Vi )
2 2
o g G 2 g 2
i=1 i i=1 i i=1 i i=1 i

donde:
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4 N 2
X, X
i

N
D S D YRS D L Rt

1 g. 95l Oi s Oi

(W)
(=

Determinemos la incertidumbre en el c3dlculo de a y-b.
Cada dato vy ha influido en la determinacidn de los parimetros,
por lo tanto las incertidumbres de a y b estidn formadas por con
tribuciones de cada Yy Teniendo en cuenta la férmula general

de propagacidn de errores:

2 2 2
B Ox . 2 S 0x., 2
OX = ou (Bu + oV (av) + ... (?.11)
donde:
X:l

(U, V,yuos)

En nuestro caso:

/ N
2 2 2Ja 2
oa - : : [ Oi (a\r.) ]
. 1
i=1
4 (3.12)
N
: - ip |2
e 3 [ )
-1
. i=1

A partir de (3.9):

2 1 N X .
- 4 1
oa A : L 2 (3.13)

1 .

1 N 1
R E 1

a S =3 2

q.
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donde:

N N 4 N 2
X. X,

AN E - g Lo i ( E i,
2 2 2

o. N
=1 i S i=1 i

3.3 Método de ajuste por minimos cuadrados a una funcidn li-
neal de los parafietros.-

En el caso mids sencillo,

& 33 (3.14)

En un caso ligeramente m3ds complicado,

n

f(¥) = E (ajxj(x)) (3.15)

5=0

donde Xj(x) es una funcidn generatriz que no contiene ninguna

a.l
]

. 2
La magnitud X es entonces:

2
2 (a.X. )
X (3) s J J(xi) ]

(3.16)

R 2
Para minimizar el ¥ establecemos:
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i X2 =0 (3.17)

donde:

De (3.17) obtenemos:

N
! § 1
= a. X. X

(3.18)

El sistema de ecuaciones simult&neas (3.18) puede ser eXpresa

do en forma matricial de la siguiente manera:

n
Bk = E (aj ajk) (3.19)
j=0
o
B= a3 [a)
donde:
k =0,...,0
y N

™
e
[}
| —
Q
—
~N
<
[
»<
=~ .
~
E]
e
~
J

Q

1 —

a.. = — X. X (3.20)
jk E [ ‘2 J(xi) k(xi)
’ 1 A
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Definimos la matriz simétrica [@] como la matriz de curvatura.

Sea la matriz error [é] = [e]"! 1a matriz inversa de [«]

De (3.19) podemos obtener el vector de parimetros a:

a = B [e] (3.21)
. n
= y
E E {Cjk '
k=0
donde: _
j = 0,...,n

En forma similar al c3lculo de incertidumbres de a y

b obtenemos las correspondientes a'aj. Aplicando (3.11), tene

mos:
sda. 2
o, = (5;%) ] (3.22)
J 1
de (3.21)
n
3 N 1 (3.23)
ay; i E [ajk 2 Xk(xi)]
j=0 A .

Reemplazando (3.23) en (3.22):

J

' 2 iii 2 n n
> e - 3 e
1 : k=0 m=0

i=1

(3.24)

N

1 X
[-—— k(x,)
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De (3.20) en (3.19):

i=1
(3.25)
Luego:
o}
. = € v e A 6
aJ 33 (3.26)
3.4 Método de ajuste por minimos cuadrados usando una funcidn

no lineal.-

Se han desarrollado diversos métodos de ajuste por mi
nimos cuadrados de una funcidn no lineal a datos experimentales,
entre ellos tenemos, (a) los de bisqueda en el espacio de los
paridmetros como: el método de la rejilla y el de la gradiente,

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

(4,56)

lacifn parab8lica y el de linearizacidn de la funcidn de ajuste

Este {ltimo ha sido utilizado extensivamente en diversos progra

(78).

mas de ajuste de espectros Mossbauer

El presente trabajo utiliza el método de lineariza -
cidn de la funcidn de ajuste. El problema consiste en hallar

el vector a = (al,...,an) de parametros de la funcidn f(x.;g)

i
que minimice:
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(3.27)

Como f es una suma de funciones generatrices lorentzianas que
no puede expresarse como (3.15), haremos una expansidn en se
rie de Taylor, dejando fijo X,y reteniendo s8lo los té&rminos

lineales:

n
f - % = £°  + Z°, & a°® 3,28
(xi;a ) i [ j1 . J] ( )
j=1
donde:
£° = -
(x53a°)
a° = wvector inicial de pardmetros
§a: = a. - a°
J J J
2% M e f
Jj1 3aJ. (xi;EO)

Sustituyendo (3.28) en (3,27):

n
2 4 - f?) - 6§ a%z°. .
x (a) i z J J1
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Esta expresidn es valida solo en la vecindad del punto minimo,

y similar a (3.16), podemos aplicar el método de los minimos

cuadrados mostrado en el inciso anterior. Entonces de (3.19):

™
n

=] Ga

donde:
k=1,...,n
y: N
B =
k
i=1
N
i=1
w = yi_
De (3.21):
ja. =
Entonces:
¥
a, = a:

o

n
k E (dag ajk) (3.30)
j=1

[e]

(3.31)
-] [+ 7]
253 ki
w Q
i
sa’ (3.33)
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De (3.26) podemos calcular la incertidumbre en la

determinacidn de a§
: * = 1‘6,. /,
aj JJ (3.34)

Si los estimados iniciales de los parametros a. hacen que la
J
serie truncada de Tavlor sea una buena aproximacidn de f, el

método converge ripidamente,

Para visualizar geométricamente lo que realiza este

método, ver Apefidice I.

3.5 Funcidn de ajuste para los datos Mossbauer,-

En nuestro caso la expresidn que utilizamos es una
funcidn no lineal de muchos pardmetros. Estos pardmetros es
tan descritos en el Capitulo II (DI, SC, w, I, CH, b). En rea
lidad la funcidn es lineal para dos de los pard@metros: I y b,
pero para uniformizar se trata a todos los par@metros por i

gual.

Esta funcidn de pard@metros se construye para los es
pectros mids comunes, que estdn descritos en la (ltima parte
del Capitulc 1I, por medio de la combinacidn de lorentzianas.,
(El programa de cdmputo gue utilizamos es fenomenoldgico v, -
por tanto, combina lorentziaas., No las construyve a partir -
del hamiltoniano, sino a partir de los valores de los pararme

tros que se le proporciona en primera aproximacidn).

3.6 M&todo de doblez de un espectro Mossbauer,-

La medicidn usual de un espectro Mossbauer se rea
liza por ciclos. Cada ciclo involucra un movimiento de ida
y vuelta de la fuente a cada lado (curva s), Si este mov i

miento es simétrico (parabdlico, por ejemplo), hayv dos posi
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ciones en que la 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. El punto de do

blez debe escogerse por minimos cuadrados.

Fig. 3-1

Antes de realizar el doblez se debe efectuar un pro
cesamiento previo para corregir el efecto geométrico origina-
do por la variacidn de la posicibén de la fuente con respecto
al detector., Si el patrdn de velocidad es una funcidn trian
guiar (modo de "aceleracidn constante", ver inciso 2.4.1 el
-efecto geométrico presenta una forma parabdlica (ver figura -

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

Después del doblez debe realizarse la asignacidn de

velocidad a cada canal.
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DETECTOR
FUENTE

:%:] T (a)

-—

CONTE(

Y WY
PR ———Cy — (d)

F16.3-2 (a) ESQUEMA DEL ESPECTROMETRO NMOSSBAUER
.PARA OBTENER 8OLO EL EFECTO GEOMETRICO

(d) FORMA PARABOLICA DEL EFECTO GEOMETRICO
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Para eliminar el efecto geométrico construimos su

funcifén de ajuste g definida de la siguiente manera (ver figu

ra 3-3).

Cand
0
| et F'-F
2 k -4 2 F_
FIG. 3-3
3F - F' 2
X = 2
A FTCF -1 x € F
2
F' + F Z
X = 2
(x;a,F) A | 1- —— F<x<F'
. (3.35)
3F' - F \ 2
i 2
A o T - 1 F' € x
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donde los paridmetros son:

A : amplitud del efecto geoméetrico,
F : punto de doblez del espectro, vy
F' : Nt/Z + F o

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

donde:

N = NOmero de canales activos

AN Nimero de canales no activos, tal que

(N + AN) representa un periodo 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 mi

. 2
nimos cuadrados en el cual el ¥  es:

2
(Tn - gn) (3.36)

donde

T = (medida del efecto (3.37)
geométrico)

y adem3s se ha dado igual peso estadistico a todos los suman-
dos ( o = 1). Como la funcidn g es periddica, consideramos
a g definida en las dcs primeras partes para efectos del céi

culo en (3.36):
N

L +F
F 2
; > o« )’ >
= - + -
x o (a) T ( n gn,I = (T gn,ll)
t
-(2 - F)
(3.38)
Se debe notar que tanto g como é—9 y i—9 y son
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continuos en F, Para calcular A:

3 2

ﬁ )(p = 0 (3.39)
N

F t
— + F
Asi: E T g* + *
N_ HE LB, 1T
-'(-Z——F) F .
A = = N (3.40)

donde g* estid definido por las expresiones entre corchetes en

(3.35),
De esta manera el espectro sin efecto geomé&trico es:

y' =y =g (3.41)

Una forma simple y eficiente de obtener el punto de
doblez F después de haber eliminado el efecto geométrico es
realizar ensayos de doblez alrededor de varios puntos F y u

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

(9,10

terio de bidsqueda del valor dptimo de F . Entonces tene
mos que:
F
s = _i__ : (y' = v' )2 (3.42)
(F) = "n = ¥ 2F-n :
t
( 3 F)

debe ser minimo cuando usamos el valor Sptimo de F,
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El valor de F es generalmente fraccional; debido a
que no existen pares de canales en posiciones simétricas, El
procedimiento usado consiste en interpolar linealmente el va
lor de y; entre los vanales adyacentes de una mitad para usar

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

| 1]
Y2F-n ¥ Y2F-n 6r «(3.43)

S
r

-]

(2F-n) - [ZF—ﬁ]

valor entero de (2F-n)

El valor Optimo F_ es refinado por interpolacidn pa

f
rab8lica a través de los valores de S cercanos al minimo

(F)
(ver figura 3-5),.

Asi:

— (3.44)

.
&) —

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

‘terativa de dos pasos partiendo de un F supuesto (Nt/2). Este

proceso no altera los contenidos originales del espectro,

Ff es utilizado en la superposicidn del espectro (y)
logrdndose el espectro doblado (v"), teniéndose en cuenta tam

bién la interpolacidn de canales adyacentes.

Yo S ¥, t {yzy_nv“ dr} (3.45)
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FI16. 3-8 INTERPOLACION PARABOLICA PARA HALLAR F
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La velocidad asignada al canal n es:

Vo= 4y {n -, - (v AN)/4)} / (N+ AN) (3.46)

n max

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

remos:

y la velocidad asignada al canal n es:

v_=av {n - (F, - N/2) } /N (3.47)

donde:
N = Nimero de canales del espectro

doblado.



55

CAPITULO 4
LOS PROGRAMAS DE TRATAMIENTO DE DATOS

4,1,- INTRODUCCION

Cuando se realiza un experimento en Espectroscopia
Mossbauer, los datos (conteos por cada canal) son almacena -
dos en un Analizador Multicanal, Despu&s de esta operacidn
la informacidn es grabada en un dispositivo de almacenamien-
to masivo (diskette, cinta magnética, etc.), utilizando un
programa de adquisicidn de datos. En esta situacidn, los es
pectros experimentales estdn listos para ser analizados usan

do los servicios de la computadora,

Antes de realizar este andlisis, es recomendable -
hacer un cd3lculo aproximado de los pardmetros 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 md3s de dos componentes).

El programa de ajuste construye un espectro tedri-
co a partir de los parémetros aproximados y lo compara con
el espectro experimental. La diferencia serd minimizada u

sando el método mostrado en la seccidén 3.3.

Un diagrama del proceso operativo estd mostrado en

la Fig. 4.1.

4.2.,- Descripcidn de las facilidades de computacidn.
an
El Sistema PDP—IIVOB(“) estd formado por las si

guientes partes (Ver Fig. 4-2):

El Bus LSI-11 (parte principal) es un camino de intercam-
bio de informacidén entre los demds &8rganos.
. La Unidad Central de Procesamiento (CPU) denominada PDPl1l/

03, es el Organo que ejecuta las instrucciones almacenadas
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ANALIZADOR
MULTICANAL

USUARIO

Pordmetros
oproximados

/

COMPUTADORA Bl

AJUSTE

FIG.4.l. DIAGRAMA DEL PROCESO DE AMALISIS
DE UN ESPECTRO MOSSBAUER



DISCOS MAGNETICOS

ANALIZADOR ] @ @
MULTICANAL :

ENTRADA

| ‘ SALIDA
i

BUS LSI - 11

VA

MEMORIA

CPU PRINCIPAL } ‘

Fl1e, 4-2. SISTEMA PDP-I1IVO3
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en la memoria principal (en la zona de programas). La CPU tra

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

datos).
La memoria principal almacena temponralmente los programas y

los datos en binario., Est3 organizada en 64 koctetos o kby

tes (1 byte = 8 bits), (En el Laboratorio M&ssbauer la me
moria original teniIa 32 kbytes; pero ahora tiene el doble
debido a su ampliacidn reciente). Su tiempo de acceso es

de 550 ns m3ximo.

La unidad de discos magnéticos RX-1l es un O6rgano de almace
namiento masivo de programas y datos en binario o en el sis
tema ASCIl, Se realiza en discos flexibles ("diskettes')in
tercambiables. Cada "diskette'" puede almacenar 256 kbytes.
El tiempo promedio de acceso es de 488 ms.

. E1 terminal grdfico-alfanumérico VT-55 estd constituido por
dos O8rganos: un teclado exclusivamente emisor que permite
el control del sistema o la introduccidn de datos y progra-
mag; una pantalla exclusivamente receptora que permite vi
sualizar informacidn alfanumérica y gréficé.

El terminal impresor LA-120 es un Organo que tiene dos fun
ciones: en forma local en la cual trabaja como una midquina
de escribir; y en linea con la CPU, en la cual recibe infor
macidn y la imprime,

El Sistema PDP-11V@3 se conecta al Analizador Multicanal =
Norland INO-TECH 5300, que colecciona datos del Espectrdme-
tro Mossbauer ELSCINT AME-30 y que deben ser transmitidos a
la unidad de discos magnéticos. El conjunto asi formado se
denomina Sistema Automdtico de Espectroscopia Méssbauer(ﬁg)
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-11V@3),.

/ El Sistema PDP-11V®3 utiliza el Sistema Operativo
RT-lﬁqiiﬂken sus versiones 2 v 3), el cual es un conjunto de
programas que incluyen el programa ejecutor o monitor vy los
programas de servicio. Mediante el uso de estos programas,la
CPU y los periféricos se convierten en una unidad operativa -

para el desarrollo y ejecucidn de programas de aplicacidn.
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Una caracteristica especial del Sistema Operativo
RT-11 es que posibilita el uso de diversos ambientes de opera

cién dependiendo del tipo de programa monitor:

. E1 ambiente de un solo trabajo que utiliza el monitor sim
ple ("Single Job Monitor'") para ejecutar un programa a la
vez, vy

El ambiente de dos trabajos que utiliza el monitor doble -
("Foreground Background") disefiado para que dos programas
puedan compartir la memoria principal y ejecutarse concu =
rrentemente. En realidad la ejecucidn se realiza por prio
ridades en el uso de los recursos del Sistema, siendo el ni

vel "Foreground" el de mayor prioridad.

4,3,- Descripcidn de los programas de tratamiento de datos.
Debido a limitaciones de capacidad de 1la memoria
principal, el programa de tratamiento de datos ha sido reali-

zado en tres etapas o programas:
. MOSFLD, que realiza la asignacidn de velocidad a cada canal
y el doblez del espectro original (Ver la Seccidn 3.4.).

MOSFIT, que realiza el cdlculo de parémetrps de interés, u
sando el método de ajuste por minimos cuadrados de una fun
cidn (espectro tedrico, suma de funciones lorentzianas) al
espectro experimental (Ver la Seccidn 3.3.,). '
. RPMOS, que almacena los resultados del ajuste y realiza 1la

graficacidn de los espectros experimental y tedrico en los

archivos RT-11,

Después de ejecutar MOSFIT se realiza una transi
cidn materializada en el archivo FTN2.DAT con la finalidad de
conservar la informacidn necesaria en la ejecuci®én de MOSFIT.

El mismo motivo tiene el archivo FIN3,DAT entre las etapas =

MOSFIT y RPMOS (Ver Fig. 4-3).

Denominaremos sistema S al conjunto de programas, -

datos y resultados:

S = (MOSFLD, MOSFIT, RPMOS, DM, RM) (4.1)

donde ademis:
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DOBLAMIENTO  DEL
ESPECTRO

Parbmetros
FMcht w
MOSFIT AJUSTE DEL ESPECTRO

Pr_a'mdros apstados

|
|

RPMOS PRESENTACION DE LOS
RESULTADOS Y GRAFICOS

DE TRANSICIONES OEL
SISTEMA 8



o1

DM : conjunto de datos (yi) Mossbauer almacenados en archivos.

MOS

RM : conjunto de resultados Mossbauer almacenados en el archi

vo FTN4 ,DAT

Las caracteristicas fundamentales de los tres prime

ros elementos del Sistema S son las siguientes:

Cada programa es de cardcter conversacional, lo que fue fa
cilitado por la existencia del terminal alfanumérico y gri

fico (VT55).

El programa MOSFLD.SAV ocupa 27.5 kbytes de memoria princi-
pal, y su tiempo de ejecucidn es de aproximadamente 90 s.

El programa MOSFIT.SAY ocupa 30 kbytes de memoria principalj;
mds su tiempo de ejecucidn es variable y dependiente del nl
mero de pardmetros que intervienen en el ajuste. El progra
ma RPMOS.SAV ocupa 16,5 kbytes de memoria principal y su
tiempo de ejecucidn es aproximadamente 30 s,

Los dos primerds programas utilizan extensivamente la subru
tina PLOTSS(/15 ) (soporte "software" del sistema PDP11VO03)
para graficar los espectros y las curvas de ajuste (un ejem
plo de uso de esta rutina es mostrado en el Apéndice II).
En cada etapa, el proérama principal comparte la informa -
cidén con las subrutinas mediante un bloque COMMON sin titu
lo. Esto tienme la.finalidad de ahorrar memoria.

El programa pfincipal de la primera etapa, MOSFLD, wutiliza
las siguientes subrutinas: CLEAN, READY, BAG y SPECTR.

El programa principal de la segunda etapa, MOSFIT, wutiliza
las siguientes subrutinas: SPECTR, FCHISQ, CURFIT, FDERIV,
MATINV, CLEAN, CHNGE v la funcidn FUNCTN.

El programa principal de la tercera etapa, RPMOS, 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 posicidn para el cursor alfanumérico, a
partir del cual se inicia cualquier texto de caracteres res

pectivos. El uso de esta subrutina facilita la funcidn con
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versacional,

La subrutina READY, lee los datos del espectro, que ©pueden
estar almacenados en la forma de archivos ASCII o binarios
o ser tomados a la salida de un programa de adquisicidn de
datos ejecutdndose en el nivel "foreground",

La subrutina BAG realiza el doblez del espectro original vy
la asignacidén de velocidaq a cada canal. Si el espectro ya
ha sido doblado, s6lo se ejecuta la segunda funcidn.

La subrutina SPECTR grafica el espectro Mossbauer experimen
tal utilizando la subrutina PLOTS55.

La funcidn FUNCTN define la funcidn de ajuste y puede ser
cambiada de acuerdo al tipo de espectro que se va a anali--
zar, En nuestro caso se ha disenado de tal manera que pue
de ajustar desde un espectro de un sdlo valle hasta un es

pectro complejo compuesto por cuatro sextetos (seis valles

cada uno).

La subrutina FCHISQ(tB) calcula el chi-cuadrado reducido vy
grafica la curva correspondiente a la funcidn de ajuste en
el terminal VT-55,

(3 )

La subrutina CURFIT minimiza el chi-cuadrado utilizan-

do el método de linearizacidn de la funcidn de ajuste (Ver
Seccidén 3.3.).
La subrutina FDERIV( 3)

vadas de la funcidén de ajuste con respecto a los par@metros.

evalila en forma numérica las deri

Las derivadas son requeridas en el c3lculo de la matriz de
curvatura, en CURFIT.
Lé subrutina MATINV( 3 invierte la matriz de curvatura u
tilizando el método de Gauss-Jordan.

La subrutina CHNGE muestra las modificaciones de los para
metros, las incertidumbres en el c3lculo de éstos, el chi-
cuadrado reducido resultante del proceso de minimizacidn. A
demds si se ajusta un espectro tedrico complejo, se calcula
la proporcifén de cada subespectro componente, Toda esta in
formacidn aparece en el terminal VT-55.

La subrutina RESULT, escribe los resultados del ajuste en

el archivo FTN4,DAT.
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La subrutina TRACE,
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grafica el espectro y la curva de ajus

te en el archivo FTN4 ,DAT, a continuacidn de los resultados.

El contenido puede
El programa MOSFIT
de iteraciones, la
de las condiciones
El programa MOSFIT
cidén con un nimero

estd funcidn puede

ser impreso mediante la unidad LA-120,

realiza el ajuste mediante una secuencia
cual se detiene cuando se cumplen alguna
de convergencia o cuando falla el ajuste,
estd posibilitado para ajustar una fun
maximo de pardmetros igual a 21, adem3s

ser tratada variando sdlo una parte de

los pardmetros en cada secuencia de iteraciones, el chi-cua

drado minimo es obtenido por una aproximacién con ligaduras,

Diagramas de bloques.

Adjuntamos los siguientes diagramas de bloques:

MOSFLD
- Subrutina BAG

MOSFIT

- Subrutina CURFIT

RPMOS



DIAGRAMA DE BLOQUES DE MOSFLD

TIPEE EL NOMBRE DEL ESPECTRO
QUE DESEA ANALIZAR

TIPEE LA VELOCIDAD MAXIMA DE LA FUENTE

LECTURA DE DATOS , DEL
ESPECTRO

r

GRAFICACION DEL ESPECTRO TOTAL EN LA PANTALLA

DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO Y/O ASIGNACION DE
VELCCIDADES A CADA CANAL

GRAFICACION DEL ESPECTRO
DORLADO

ESCRIBIR LOS RESULTADOS EXN FL ARCEIVO

FIN2., DAT
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DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO Y/O ASIGNACION DE

VELOCIDADES A CADA CANAL

TIPEO DEL NUMERO
" DE CANAL QUE SE
"DESEA OBSERVAR

(BAG)

s

OBSERVACION DEL
CONTENIDO EN LA
PANTALLA

NO
|ASIGNACION DE VELOCIDADES
A CADA CANAL
NO
= -
; —
PARA CAMBIAR EL CONTENIDO
DE ALGUN CANAL, TIPEO DEL
NUMERO DE CANAL-Y EL NUEVO
f VALOR
MODIFICACIONES
Y
OBSERVACION
DE LAS
MODIFICACIONES
- S—

NO
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PRIMERA SUPOSICION DEL
PUNTO DE DOBLEZ (PFP)

SI SE DESEA TIPEE EL
NUEVO VALOR DE PFP

LES EL MODIFICACION Y
NUEVO NO OBSERVACION DEL

VALOR MENOR = 'NUEVO VALOR
UE - CERO?/ ) :

SI

y

INICIALIZACION DEL
CONTADOR DE CICLOS
DE REFINAMIENTO
"( NCYCLE = 0 )

:: SI
- "]OBSERVACION DEL PUNTO
DE DOBLEZ FINAL

NO DOBLAMIENTO DEL ESPECTRO
Y ASIGNACION DE VELOCIDADES
A CADA CANAL

ELIMINACION DEL EFECTO
GEOMETRICO. EL ARREGLO
TEMP CONTIENE EL
ESPECTRO SIN DICHO
EFECTO
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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

SI

NO

OBSERVACION DEL PUNTO|

DE DOBLEZ, .
DEL PRIMER

DESPUES
CICLO

NCYCLE =
NCYCLE + 1
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DIAGRAMA DE BLOQUES DE MOSFIT

LECTURA DE LOS RESULTADOS DEL
DOBLAMIENTO, EN EL ARCHIVO
FTN2 .DAT

r

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)

4

INICIALIZACION DE LOS VALORES

DE LOS PARAMETROS DE AJUSTE Y

LOS DE ESTRATEGIA DE AJUSTE
(X, 1IX)

r

DEFINICION DEL VALOR DE LA
LINEA DE BASE (YD)

9

NORMALIZACION DE LOS VALORES
DEL ESPECTRO (Y), DIVIDIENDO
ENTRE YD :

GRAFICACION DEL ESPECTRO
EXPERIMENTAL

|



69

ACEPTACION DE LOS VALORES DE
LOS PARAMETROS (X,IX)

ESTARLECIMIENTO DEL NUMERO DE PARAMETROS OQUE
PARTICIPAN EN LA MINIMIZACION (NPAR)

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

ESTABLECIMIENTO DEL TAMARO DE PASO USADO EN
EL CALCULO DE DERIVALAS DE LA FUNCION DE
AJUSTE (ARREGLO E), TAMBIEN SE UTILIZA COMO
CRITERIO DE CONVERGENCIA DE LOS PARAMETPROS

[DEFINICION DE LA FUNCION DE AJUSTF (YFIT)|

CALCULO DEL CHI-CiTADRADO Y GRAFICACION DE LA
CURVA DE AJUSTE

SI

(SE DESEA CAMBIAR LOS
VALORES DE LOS PARA-
METROS?

MINIMIZACION DFL CHI-CUADRADO USAN
DO EL METODO DE GAUSS-NEWTON(CURFIT)

SI

‘cfE DESEA CAMBIAR LOS VALORES DF L0S
PARAMETROS Y/O ITERAR NTUCEVAMENTE?

NO

ESCRITURA DE 10S RESULTADOS EN EL
ARCHIVO

FTN3.DAT

L
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MINIMIZACION DEL CHI-CUADRADO USANDO EL
METODO DE GAUSS-NEWTON (CURFIT)

NEL CONTROL DE ITERACION

INICIALIZACION
: ( NOIT )

VALUACION DE LAS S
TAL QUE: (ALPHA). AP =

MATRICES ALPHA Y BETA,
BETA

EVALUACION DE LA FUNCION DE AJUSTE,

EL
CHI-CUADRADO Y GRAFICACION DE LA CURVA
DI AJUSTE

i
[INVERSION DE LA MATRIZ ALPHA |
3
A PARTIR DE ESTE MOMENTO SE CONSIDERA
UNA ITERACION  MAS
y
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 UN MINIMO

INCREMENTO DE LOS PARAMETROS QUE PARTICI-
PARON EN LA MINIMIZACION Y ALMACENAMIENTO

EN EL ARREGLO (AE)

i

DE AJUSTE

INUEVA EVALUACION DFE
EL CHI-CUADRADO.
NUEVA CU

LA FUNCION
GRAFICACION DE
RVA DE AJUSTE

LA

Y




4

BRI

Y

S1

ALMACENAMIIENTO DEL CONTEHIDO DE AE EN FL
ARREGLO OQRIGINAL (X)

ESTIMACION DE LA INCERTIDUMBRE EX EL
CULO DE LOS PARAMETROS (SIGMAA)

LSCRITURA DE LOS RFSULTADOS DE LA ITERA-
CION EN LA PANTALLA

JPRRPARACION PARA UNA NUEVA ITERACION
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DIAGRAMA NDE BLONUES DEL RPMOS

LECTURA DL LOS RESULTADOS DEL
AJUSTE DEL ARCEIVO FTN3.DAT

k4

TIPEO DE ALGUN COMENTARIO ACER
CA DEL AJUSTE

IMPRESION DE LOS RESULTADOS NU
MERICOS Y DOS GRAFICOS DE LOS
ESPECTPOS TEORICO Y EXPERIMEN-
TAL EN EL ARCEIVO - FTN4 .DAT




73

4,5,- Datos de entrada.

El ingreso de datos es realizado en forma conversa-

cional a través del terminal VT-55,

Los datos solicitados por MOSFLD son los siguientes:
, E1l nombre del archivo en un diskette RT-11 con los datos =~
del espectro que se desea analiza;. Este tiene el subtitu
lo ,MOS,.
. La velocidad mdxima dela fuente “YMdssbauer, necesaria para
calcular la velocidad asignada a cada canal.
. La respuesta a la pregunta si se desea doblar .el espectro,

si es afirmativa permite la modificacidn de algin canal Moss

bauer v del punto de deblez inicial,

Los datos requeridos por MOSFIT son:

. Los valores de los parametros de ajuste y el establecimien-
to de las ligaduras que definen la estrategia de ajuste,Por
el caridcter conversacional del Sistema, se pueden tipear -
nuevos valores de los parametros y establecer una nueva es
trategia al final de una secuencia de iteraciones, hasta ob

tener resultados satisfactorios.

Los datos solicitados por RESPLT son:
Una linea de comentarios (hasta 80 caracteres) acerca del

espectro analizado,

Todos los datos numéricos son ingresados mediante -

un formato libre y separadcs por comas,

4.,6.- Resultados.
Los resultados finales contenidos en el-archivo FTN4,
DAT son los siguientes:
. E1 punto final de doblez del espectro,.
El valor final del chi-cuadrado reducido.
. Los valores finales de los parametros y sus incertidumbres.

. La proporcidn de cada subespectro componente, si se ha ajus

tado an espectro complejo.
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Ademds, en FTN4.DAT se muestran un grafico del es

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

superpuestos.

4.,7. Aplicaciones de la Espectrometria Mossbauer.-

La Espectrometria Mossbauer puede ser aplicada a
las Ciencias de la Tierra, en particular a la Mineralogia(ib)
debido a que el Fierro estd presente en casi todos los mine
rales (es el cuarto elemento en presencia y representa el 5%

de la masa de la corteza terrestre),

Esta aplicacidn tiene dos aspectosS: un andlisis -
cuantitativo y otro cualitativo. El andlisis cuantitativo: im
plica el estudio de la muestra mineraldgica con la finalidad
de conocer sus minerales componentes, La informacidn es con
plementada con aquella obtenida usando otras técnicas, tales
como: la Microscopia Optica qué permite obtener una idea de
la composicidn y conocer su morfologia; 1la Difractrometria -
por rayos X, para conocer la coﬁposiciGn; la Microscopia E
lectrdnica, para reconocer los procesos de yuxtaposicifn e in
clusidn de minerales; la Activacidn por neutrones'y la Espec
trometria de masas, para determinar los elementos presentes -
en la muestra. La Espectrometria MOssbhauer requiere que la

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

nocristalina.

El espectro obtenido a partir de una muestra minera
18gica 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 super
puestos) y necesita de una estrategia adecuada de ajuste, con
cepto que sera definido posteriormente, para hallar los paré
metros Mossbauer. La comparacidn de los resultados del ajus-
te y los de la literatura nos posibilita determinar la compo-
sicidn de la muestra. Dos ejemplos de este tipo de andlisis
serfn mostrados en 4.8.2 , asi como la estrategia de ajuste

usada.
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El andlisis cualitativo es facilitado por el proce
so de purificaci6n de la muestra, que consiste en la separa
cién de algunos minerales componentes y obtern por lo tanto
un espectro mis simple, En ciertos casos se puede sinteti
zar cristales, de algunos minerales, con tal pureza que nos
permita obtener los valores tipicos de los parimetros Moss
bauer; este proceso tambi&n puede realizarse em el caso de

minerales cuya composicidn no existe en la naturaleza,

Algunos aspectos del andlisis cualitativo compren

den:

- La determinacidén de los estados estables de oxidacidn del
" i8n Fierro:
2+ .
. Fe (divalente)

3+
. Fe (trivalente)

- La simetria del poliedro de coordinacidn:

. Tetrahedral (cuatro vecinos)
. Octahedral (seis vecinos)

. Dodecahedral (doce Ivécinos)

(Ver figura 4-4).

Otros aspectos son la caracterizacidén de la configu

racidén electrdnica y la informacidn acerca de la estructura -

cristalina.

En el caso de una muestra mineraldgica si se tiene
una componente cuya presencia sea aproximadamente menor que 17,
no seri detectada en el espectro debido al apantallamiénto su
frido por la dispersidn de los datos. Igualmente, si tenemos
una muestra purificada no se notard la presencia de algunos a
tomos en estado de sustitucién, defectos o impurezas a menos

que su comncentracidn sea aproximadamente mayor que 17.
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TETRAHEDRAL OCTAMHEDRAL

Fig 4-4

Podemos establecer relaciones para los paridmetros -

hiperfinos con respecto a los estados de valencia y de coordi

L
nacion:

wn
(@]
N
+
wn
(@]
w
+
—
—
|
o

+
CHF 2+ < CHFe3

- -1
0.7 mm.s < DIFe2+ << 1.5 mm.s

-1
0.3 mm.s < DIFe3+ < .7 mm.s
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Posteriores trabajos trataran mads profundamente las

"aplicaciones de la Espectrometria Mossbauer a la Mineralogia.

4.8 Ejemplos y discusidn.-

Los efectos obtenidos se clasifican en dos tipos :
los simples, que presentan una sola componente, y pueden ser
de uno, dos o seis valles; vy los complejos, que son una com

binacidn de los primeros y presentan valles superpuestos,

4,8.,1 Espectros simpies.—

El anilisis cuantitativo en estos casos es directo.,
Los valores iniciales de los pardmetros acerca de la posicidn
de los valles (DI, SC, CH) son determinados '"manualmente" u

sando (2.37, 2.38 y 2.44) e ingresados en la computadora.

La estrategia de ajuste establecelos pardmetros -
que intervendrdn libremente en este proceso (ligaduras). En
estos casos todos intervienen libremente, desde el inicio del
proceso, debido a que el espectro no presenta valles super -

puestos.

Se ha determinado que los tiempos de ejecucidn por
) . > .
iteracidn para estos espectros varilan linealmente con el
nimero de pardmetros libres en el proceso. Ver figura 4-5 vy

Tabla 4-1.



TIEMPO DE
EJECUCION

POR
ITERACION

(s)

100,

S0.
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FIG. 4-5
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Los resultados y su comparacidn con los de la 1lite
ratura son mostrados en la Tabla 4-1. Los espectros experi -
mentales v tedricos respectivos se observan en las figuras -

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

4.8.2 Espectrcs complejos,-~

Se preséntan dos ejemplos, uno de ellos (MAG241) -
fue obtenido a partir de una muestra mineraldgica por el Prof
E. Torres en el Laboratorio de Espectroscopia Mossbauer de la

Universidad Nacional Mayor de San Marcos.,

La estrategia de ajuste en este caso fue diferente
a la usada en los casos simples. La determinacidn '"'manual'de
los pardmetros condujo a varias hipbtesis acerca de la posi
cidén exacta de los valles, motivado por la presencia de va
lles superpuestos., Una cde ellas consistid en un conjunto de
treé sextetos y un doblete. Primero, se dejaron libres los
pardmetros del doblete, para su ajuste. Posteriormente se fi
jaron estos para iniciar el ajuste de los pardmetros de los
sextetos: en las primeras etapas se ajustaron los DI, SC v
CH (pardmetros que definen la posicidn de cada valle), v lue
go los anchos de linea; las intensidades de linea oparticipan

siempre en forma libre.

Finalmente se dejan libres todos los paramétros, -
incluvendo los del doblete para culminar el proceso. Un dia
grama tioico de esta estrategia es mostrado en la Tabla 4-2,
El proceso es lentec; pero permite llegar a una solucidn fisi-
camente aceptable. Se debe anotar gue la rapidez cel
diszinuve cuando m3s nos acercamos al resultado Sptimoa (en
el que las diferencias entre espectros tebdrico v experimental

- - - . - -
son minimas, esto es, chicuadrado minimo).



Nombre N;nturulu_ \;(-lm- 1dad DT
del za de Ta mﬁximg Fig. Fuente (Fuente) DL(Te) W | SC i CH T X2 Ref,
Espectro muestra /(mms ) /(ms™ 1y /(mns™!)  /(mms™')  /(mms ) /(kOe) /(s) '
.57 =
$5230 Acero 0. 4-6 Co” ' /rd -.31 -.12 47 - = 100 3.73 -
Ioxida-
ble
Acero = & = -.09 " - - = 17
1noxid. _
T o | 57 , ' ,
PIRO2 Pirita 2 h=7 Co™ " /Rh .19 .30 .31 .59 - 122 .97 -
iR < - - .314 - .614 - . 17
""" B o . 57
CAL0O3 Calibra- 6H.4% 48 Co” /Rh -.12 -.01 .28 . 054 329.5 122 3.05 -
cion
Fierro
- - - 11 0.00 = = 330.00 = 17

TABLA 4-1
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PIRITA
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78



FIG. 4-9
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8i aplicamos varias hipdtesis de ajuste a un mismo

espectro, .serd aceptada aquella que conduce al menor valor

del Chicuadrado. En el caso de obtener dos soluciones del

ajuste cuyos chicuadrados son muy similares, tenemos que uti

lizar los criterios fisicos (valores de los parametros hiper-

finos, comportamiento de estos con la temperatura, ...) para

elegir la solucidn fisicamente correcta,

Ztapa DI~ sC CH | W I
| 1 0 0 0 0 X
" N x 0 0 o X
3 0 0 x 0 X
. 4 X 0 X 0 -
5 0 . . .
6 x X X 0 X
7 x x X N .
0 = pafémetro fijo
X = pardmetro libre

TABLA 4=2
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Los resultados se muestran en las Tablas 4-3 v 4-4

/

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

4-10.

La magnetita (Fe 04) cuvo grupo cristalogridfico es

3
Fd3m ha sido estudiada por diversos grupos, utilizando la Es

12 40) =
pectrometria Mosshbhauer 18,577 Lcs dtomos de Fierro ocupan -

dos sitios diferentes a temperatura ambiente:

., Sitio A (con coordinacidn tetrahédrica)

Sitio B (con coordinacidn octahé&drica)

en la proporgidn 1:2. (ver 49 4.11)

@

[
1
1
1
1
)
1
I
1
]
|
|
I
I
|
|
I
]
i
¥
P QB -
)
,
”~ -
® -

@ 'ONES DE OXIGENO
& POSICION (A) TETRAHEDRAL

(O POSICION (B) OCTAHEDRAL

FIG.  4-11



Nombre Naturale | Velocidad DI DI
del za de la méximé Fig. Fuente (Fuente) (Fe) _ W _ SC CH AL )(2 Ref.
Espectro | muestra /(oms ) / (mms ™ 1) / (mms 1) / (mms 1) /(mms-l-) / (kOe) Ei;;
MAG241 | Magnetita 12 4-9 co®l P.d Mg 303 .29 01, 483.4 27./. 12. &
21 489, 18.19
.45 64 .42 .05 4415 394 -
.63 44s, 1819
51 .70 .23 .05 456.4 13-/ -
. 451, 18,19
Siderita 1.03 1.21 w 1.76 224 .
1.24 1.80 20

TABLA 4-3

28
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Nombre Naturale Velocidad DT DI Pro— 9
del za de la maxima Fig. Fuente (Fuentela) (Fe) _ W SC_ CH por— | X Ref
Espectro muestra  /{mmsg ) /(mms™") /(mms 7)  /(mms ") /(mms ) /(kOe)  ign et.
MAG 250 Magnetita 10. 4-10 co? /Py .07 .26, .25g -.03g 486.8 33.3 50 -
-21 489. 13 18 19
.504 .689 .264 .01, 465 .2 322 -
.63 457. 1/3 18,19
.484 669 284 .019 453.4 34.6 -
.63 446. 1/3 18,19

TABLA 4-4
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FIG. 4-9
MAGNETITA + SIDERITA
Muestra : MAG241

Fuente : Co>/ Pd
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El espectro obtenido para una magnetita purificada
(MAG250) da cuenta de una estructura magnéticamente ordenada
(dos sextetos, uno de ellos tiene valles ensanchados)., El a
nilisis de este espectro en la computadora muestra tres sex
tetos que se ajustan al espectro experimental y permiten i
dentificar cada sitio. De esta manera podemos ver que tene
mos dos sitios Fe3+ y un sitio Fe2+, esta estructura es deno
minada espinela, Fe3+ (Fe2+ Fe3+)04 v los pardmetros obteni-

dos son parecidos a los de la literatura (ver Tabla 4-4).

Por otro lado, la proporcidn de cada una de las componentes —
refleja muv bien la probabilidad de encontrar los iones Fe3+

- . 2+
en un nimero dos veces mayor que los iones Fe® ',

La muestra mineraldgica estudiada es un compuesto -
de magnetita y siderita. La siderita, cuya estructura crista
logrifica es romboédrica, es un carbonato de Fierro (FeCO3)M)
que a temperatura 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 determinacidén de los pardmetros.-
Las principales fuentes de error- son debidas a las

condiciones experimentales y son:

- la desviacidén de la escala de velocidades del movimiente de
la fuente,

- el efecto "coseno 8", debido a la disposicidn geométrica de
la fuente, el absorbente v el detector,

- la dispersidn de los datos.

Al realizar una experiencia en Espectrometrla Mos’s
bauer se necesita establecer la velocidad Doppler de la fuen
te (vmax)’ eventualmente ocurre una variacidn sobre &sta de
bido a causas mecidnica-electrdnicas. Por lo tanto es necesa-
rio estimar esta variacidn tomando un espectro de una muestra

patrdn antes y/o después de la experiencia en cuestidn,
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Este proceso nos permite hacer la calibracidn de la

velocidad de la fuente.

Comiinmente se utiliza una muestra de Fierro metdli-

co (CH = 330k0Oe a temperatura ambiente) como patrdn. También
son usados: el nitroprusiato s6dico y hematita y acero inoxi
dable. Presentamos un ejemplo de calibracidn: si se obtiene

un espectro de una muestra A tomado con velocidad mixima Vexp
F

y de una muestra patrdn (Fierro metadlico) con velocidad V

exp’
tenemos: -
VF . 330 VF
exp CHF exp
donde:

= Velocidad real para obtener el espec -
tro de la muestra patrdn
CH = campo magnético-de la muestra patrdn

obtenido en condiciones experimentales

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

es:
VA
A exp _ 330 A
\Y = X 3 = S X \Y porque
real VF CHF exp
exp

las variaciones del campo magnético son independientes de la

velocidad.
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Otra fuente de error es el efecto "coseno 8". Debi
do al dngulo sdlido entre la fuente y el detector los rayos -
gamma pueden ser emitidos con un &ngulo relativo a la direc -
cién del movimiento de la fuente, aparece asi un rango de com
ponentes para la velocidad V de emisidn y entonces la radiaciéon
no es monoenergética., Como consecuencia aparece un ensancha-

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

no simétricos. Ver figura 4-12

FUENTE ABSORI3ENTE DETECTOR
——
-— .
—

FIG 4-12

En Fisica Nuclear, donde los experimentos son prin-
14

- o - -
cipalmente de conteos, las medidas fluct@an de observacidn en

‘observacifn, estas fluctuaciones (dispersidn de los datos)son
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denominadas estadisticas y como consecuencia la incertidumbre

debida a estas es:

o =/y
donde y es el conteo en un punto dado. Asi, si tenemos un
6 - . - . 3
conteo y = 10", su incertidumbre estadistica es o =10 y =~
3

el error relativo es 10 ~,

Hemos visto tres fuentes de errores en la determina

L -» o 3 -
cién de parametros Mossbauer, el primero puede corregirse me
diante la calibracidén de la velocidad; el segundo, puede a
liviarse usando una disposicidn adecuada de fuente, muestra y
detector; la tercera fuente puede dismingirse con un mayor =~

tiempo de conteo. -



94

CONCLUSIONES

Fl objetivo original de la.tesis ha sido instalar
un programa de ajuste de espectros Mossbauer en la microcom
putadora PDP11-V03. El principal inconveniente para ello
es la limitacion de memoria principal (64 kbytes), lo que -
nos obliga a adaptér los programas de computacidn estandar
concebidos para computadoras grandes. Este programa es uti
lizado en el andlisis de espectros de calibracidn, de mues
tras de arcillas (ceramicas arqueoldgicas), de minerales y
serd utilizado para estudios especializados en Metalurgia -
Fisica (particularrente corrosidn); y donde todas las mues

tras contienen fierro.

Las caracteristicas esenciales de la adaptacidn -

que hemos realizado son las siguientes:

1. La m3s saltante es su cardcter conversacional lo que per
mite controlar la estrategia de ajuste, la cual consiste
en mantener constante un gturo de pardmetros y permitir
que varie solo el grupc restante, con la finalidad de a
celerar el proceso de ajuste. Er particular, esto es ne
cesaric en el caso de espectros complejos.

2. Peros ajustado los siguientes espectros: a) acero inoxi
dable, b) nitroprusiato sédico, <c¢) fierro metalico y
d) minerales, - como pirita, marmatitas peruana y yugoesla

va, magnetita, hematita, todos ellos obtenidos a partir
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de ruestras en las que el ion fierro presenta simetria a
xial vy que estdn en la forma de polvo.

Nuestro programa tiene las siguientes limitaciones, cdebi
das a falta de memoria principal: no est3a adaptado al es
tudio de espectros de monocristales, ni tampoco al de mo
dificaciones del espectro cormo consecuencia de carbios en
la geometria del experimento (variaciones del angulo en--
tre el haz gamma y el plano de la ruestra), o modificacig
nes del espectro detidc a la presencia de un campd magné-
tico externo,

Una limitacidn del presente programa es que la funcidn de

ajuste estad particularizada a la radiacidn del Fed7, Para

otra radiacidn, deben introducirse cambios en la funcidn

‘de ajuste. En este sentido, presenta menor versatilidad

que los programas basados en modelos tedricos (hamiltonia
no).

Este programa puede ser extendido, si se aumenta la memo
ria principal, para hacer estudios de dependencia angular
en espectros asimétricos , también puede aumentar
se el nimero cde componentes del espectro e incluir distri

buciones de parimetrcs hiperfinos.

Fl programa de ajuste instalado satisface las nece

sidades inrediatas de anilisis de espectros Mdssbauer de -

nuestro laboratorio.
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APENDICE 1

Visualizacidn geométrica del método de ajuste por =~
minimos cuadrados para el caso de un espectro Mossbauer de un

solo valle,

Presentamos las formas geométricas correspondientes

e 2 > . -
a la funcidn x vy el método de ajuste por minimos cuadrados:

A la funcidn X

2 - 1 -

le corresponde una hipersuperficie en el espacio de los paré
metros (de dimensidn (n+1), siendo n el nilmero de pardmetros).
Si consideramos un espectro {yi/i=l, N} de un solo valle vy
ademds fijamos los pardmetros de ancho de linea (wo) y 1linea

de base (bo) tenemos que:

f(xi;DI,I) L i _xi - DI, (a-1-2)
b (=) T+l
(o]
x2 ® - f
(xi;DI,I) (23 (A-1-3)

e . 2 .
0 sea que la representacidn geométrica del X  es una superfi-
cie en el espacio tridimensional, obsérvse por ejemplo las fi

guras A-l1 y A-2 v la presencia de un minimo,

También puede deducirse la siguiente intepretacidn
del método: si partimos del punto inicial (A) , este caeri

sucesivamente a 1, 2 v 3; este Gltimo es el de menor valor ¥
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FIG A-1. Superficie Chi-cuadrado
correspondiente al proceso de
ajuste de un espectro de un
solo valle



98

FIG. A-2 Curvas de nivel correspondiente
a la fig A1
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Presentamos los valores numéricos de DI, I,

valor constante W0

2
X

-
, asi como el

W= 4674 mms T
Punto Iteracidn DI(mms-l) 1 X2
A(inicial) 0 -.4038 .0052 58.3990
1 1 -.2840 .0071 6.4711
2 2 -.3096 .0074 3.7398
3 3 -.3107 .0074 3.7318
El dominio utilizado en los grdficos A-l'y A-2 estd
dado por:

DI ¢ [—.4039, -.2175]

I e [-.0052, .0096]

(A-1I-4)
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APENDICE II

LA RUTINA PLOTSS

La rutina PLOTSS(qS) es una unidad de soporte para
utilizarla con un terminal alfa-numérico y grdfico VT-55, y
estid incluida en la Biblioteca de Subrutinas LSILIB dentro

del diskette del Sistema Operativo RT-11.

Por ejemplo, PLOTS55 nos permite graficar la curva

correspondiente a la siguiente funcidn:
R = {(x;,y.)/i = 1,N} (A-1I-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 i

PLOT-55,

Vamos a describir algunos detalles de este programa:
Entre las sentencias 100 y 200 definimos los datos necesarios
para establecer la ubicacidén de la curva a graficar. El ci
clo 10 se utiliza para definir la funcidn lorentziana., En el
ciclo 20 determinamos los valores miximo y minimo de la fun--
cidn, para luego determinar la ubicacidén y amplitud del griafi
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. PLOTS55 -
(2,99,0) activa la posibilidad de graficar sobre la VT-55., Se
pueden mostrar dos grdficos 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. PLOTSS (2, 512,1) borra el grafi

co de la pantalla y desactiva la posibilidad de graficacidn.
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Para desarrollar el programa seguimos los siguientes

pasost2])

. 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.FORSS
*I

( Escribir las sentencias)

*$$
* EX

Compilar el programa fuente antes escrito:

R FORTRA <CR>

*EJPLOT=EJPLOT <CR>

* “C (CTRL/C para salir del compilador
FORTRAN)

Crear el archivo EJPLOT.SAV mediante el enlace del archivo
EJPLOT. OBJ, resultante de la compilacidn; el archivo FORLIB.
OBJ, usando la clave /F; y el archivo LSILIB.OBJ, que contie

ne la subrutina PLOTS55,

+.R LINK <CR >

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

* ~ C (CTRL/C para salir del enlaza-
dor)

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

de la siguiente manera:



102

.RUN EJPLOT <CR >
Mayor informacidn acerca del desarrollo de programas
en FORTRAN y del uso de la rutina PLOT55 se puede encontrar

en los manuales del Sistema PDP11VO3,.

Incluimos tambi&n .un listado del programa fuente EJPLOT.
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FORTRAN IV V01C-03A PAGE 001
0001 FRIGRAX EJFLOT
C FLOTED DE Uké CURVA LORENTZIANA
0002 DIMENSION Y(512)
0003 100 ITOF = 16
0004 IBASE = (24-ITOF)%10
0005 GRFANP =" 235- ILASE
0004 NY = 409
0007 RIN = 20,
0008 POS = 200,
0009 200 ANC = 3.
D01 X = 0.
C DEFINIZION DE L& FUMCION
0011 [0 10 I=1sNY
0012 Y(I) = 0,
0013 X= X+
0014 Y(I) = YOO 4RINZ (1,4 L0X-FOS) /ANC) X% 2)

0015 10 CONTINU
C DETE?ﬁ%NAR EL HAXINO Y EL #INIMC [E LA FUNCION

0014
0017 YHIN = YiD)
0018 YHAX = YNIN
0019 IYHIN = ]
0020 IYHAX = 1
0021 I =14
0022 0g 20 J=I)N
0023 TE (7007 LEn0, )60 1020
0025 TF(YCH LT YKINIGD T0 15
002 TFEY(Jo,LT, YHAY 360 TO 20
0029 YMAY = Y(J) °
0030 IYMAY =
0031 G0 10 20
0032 15 YHIN = 1))
0033 TYMIN = 4
0034 CONTINUE
& ESTABLECER FARARETROS DEL DIKUJO
0035 - SCALE = (YHAX-YHIN)E.1
0036 BASE = YMIN-SCALE
0037 SCALE = GEFAHE/ (THA: +5LALE-BASE)
0038 CALL CLEAN(ITOF)
0039 CALL PLOTSE(2,%7+0)
0040 CaLL PLOTSS(150+ )
C PLOTED DE L4 FUACTOK
0041 D0 40 I=1,NY
0042 K = INT((Y(1)-BASE)XSLALE «+ IBASE
0043 CALL FLOTSS(3,1-1,K) -
0044 40  CONTINE
0045 IF{NY.GE.512)60 T0 40
0047 [0 50 I=NY,511
0048 CALL PLOTSS(351+250°
0049 5¢  CONTINUE
0050 &0  PAUSE 'ENTER’
0051 CALL PLOTSS(2,512+1)
0052 STOP
¢053 ENG
FORTRAN IV ¥01C-034 PAZE 001
c
0001 SUEROUTINE CLEAN{ITOF)
C LINPIA LA PANTALLA DE ALFANURERICCS Y ESTABLECE WUEVA
C POSICION DEL CURSOR.
0002 CALL FLOTSS(950,01
0003 CALL PLOTSS(10y+)
0004 CALL PLOTSS(9,0,170F)

0005 RETURN
0006 END
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APENDICE III

LISTADOS DE LOS PROGRAMAS DE TRATAMIENTO DE DATOS

. MOSFLD

- READY
- CLEAN
- SPECTR
- BAG

. MOSFIT

- SPFECTR
- CURFIT
- FDERN
- FCHISA
- MATINV
- CLEAN
- FUNCTN
- CHNGE

. RPMOS (RESPLT)

- TRACE
- RESULT
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FORTRAN TV V01C-03G+ WED 24-MAR-B2 21:10116 FAGE 001
0061 PROGRAK MOSFLD

PROFOSITO
Casa— REALIZAR EL DOBLEZ DE UN ESFECTRO MOSSEAUER Y LA ASIGNACION
(====1 DE VELOCITALl A CADA CANAL.

C

(s SUBRUTINAS UTILIZADAS !

fecsss REANY - LEE EL ESFECTRQ MOSSHAUER,

o= SFECTR - GRAFICA EL ESFECTRO MOSSBAUER EN LA FANTALLA.
Casias CLEAK - LIHFIA LA PANTALLA DE ALFANUMERICOS.,

E ----- BAG - DOBLA EL ESFECTRO Y ASIGNA VELOCIDADES.

0002 COMMON Y (B20G), TEMF(B20?»V(B201,SUL20)+0F (20) s UMAX NI PFP s NP+
% MCHNL o ISTEF, ITOF s GRF AMF yBASE s SCALE YMIN YHAXy IYHINy IYHAX)
¥ 1S1.180: IRLANC, IBASE

0003 DATA 1ST/7S1 72 ING/ 7RO /y TRLANC/ "/
£-----ESTABLECER LOS PARGMETROS DEL GRAFICO,
N0GA HEENL #2
3h3 ¥
0007 LBASE = (24-1TOF)410
3006 W = 2T5-THASE
006 CALL CLEAN
%% ke BhE
011 7000 FORMAT('EL PROGRAMA MOSFLD SE UTILIZA FARA LEER UN ESPECTRO»/s
£ NOSSHAUEK, REALIZER SU DORLANTENTO Y L ASIGRACION *+/y

X * TE VELOCILAD A CADA C
b * ES UN PROGRANA DE CARACTER CDNUERSACIONAL )

0012 FAUSE ‘ENTER’
0013 CALL CLEAN
C----- LEEF LOS VALORES DE Y ( ESPECTRO ).
0014 CALL READY
00135 TYFE 1

pols 1 FORMAT{"+VELOCIDAL MAXIMA (UMAX) 1 '+$)
i TIPEAR LA VELOCIDAD MAXIHA
ACCEFT 21VMAX

018 2 FORMATIE)
MR (1 s R
BACE APE

{--~--DIELAR EL ESPECTRO Y/D ASIGNAR VELOCIDAD A CADA CANAL.

0622 4 CALL
C----- ERQFIEPR §L ESPECTRD FINAL.

0023
C-----ESCRIRIR LOS RESULTADOS EN EL ARCHIVO FTN2,DAT
0024 WRITE(2) (Y(1)s1=14410)+(V(1),T=1,410)+UNAX+PFPsNP»HCHNL ISTEP,
t 1TOP« IBASE+GRFAMPyBASESCALE
002% CALL CLEAN
0026 TYPE 3

0027 3 FIRMAT( ' +HA TERNINADO EL PROCESO DE DORLEZ BEL ESPECTRO'+/,

1,/ NOSSEAUER. L0s RESULTADOS ESTam EN L FILE ETN2LDAT 1/
? * AHOPA PUESE USAR CUR_QUIERA DE LOS PROGRARAS DE '+ 7y
1 * AJUSTE (MOSFIT), SUERTE!'")
0028 FAUSE ENTER’
FORTRAN TV VO1C-036+ WED 24-HAR-82 21110314 PAGE 002
0029 CALL PLOTSS(2:51251)
0030 3T0P

0031 END
b &
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FORTREN TV VO1C-0364 WED 24-MAR-82 20109158 FAGE 001
0001 SUBROUTINE READY
020z COMMON Yi820), TEMF(820):V(820),5U(20) 0F (20) sUKAX yNY 4 PFF s NP+

¥ HCHNL + 1STEF S TTOF ) GRFAKP y BASE « SCALE « YKINS YNAX « IYNIN 1 TYHAX)
X ST, ING/TBLANC TRASE
= LEER EL ESFECTRO
00¢2 INTEGERE: BUFFER(256)sSFEC(39),EXT{4), SWITCH(4,3)

00(:£ INTEGERY4 BUF (128) ’USEU FOR DOUBLE 1 EG INPUT

1063 EQUIVALENCE (BUFFER(1),BUF{1))

a0 DATA EXT/IRMOS 25000/ SHATCH(191)/ B /9SWITCH(142)/7A"/
(uiz IaTA bUIT"h(IyS'/ F/

00G8 10 TYPE 20
0009 26 FORMAT(’ TIFEAR NOMBRE DEL ARCHIVO Y OPCION(A PARA ASCIIy ‘»

, % 'R FARA CINARIO) F PARA FOREGRONUD)!’/)
002 IFC1CST(SFECYEXT11SWITCH: 3) NEA0)GOTO 10
0017 TF(SRITCH(D, 3) . NE.D) GOTO 100 1INFUT FROH FOREGROUND
0014 1F (SFEC(16).E0.0060T0 10 'FIRST INPUT FILE NOT SPECIFIED
0014 IF(SUITCH2: 1) NE. 0. ND.SHITCH( L, 1) B0, 1IG0TO 50 1 SPEC,
g IF (SWITCH(212),EQ.0)60T0 50 'A NOR B SFEC,
6070 TF(SUITCH(T, 24\ NE. 3)60TG =0 1BSPEC. BUT NOT FOR FIRST INFUT FILE
0072 CALL TASTEN(3+SFECC16!SPEC{17)10+32)
0023 REAL(3:30 NY
0094 30 FORHAT(1)
005, TF(NY.LT.0.0k.NY.GT KCHNL)GOTO 90  IINVALID NUME. OF CHANNELS
0027 READ(3,40) (Y(D)sT=1sNY)
0022 40  FORMAT(10F8,0)
0029 RETURM
(030 56 ICHAN=IGETC()
At IF (ICHAN.LT,0) STOP * NO HAY CANAL RT-11 LIERE.’
0033 NBLK=LOOKUP( ICHAN s SPEC(16))
0034 TF (NBLK6T.0160TO 65 IFILE EXIST
0036 TYPE. 40
0037 40  FORMAT(’ EL ARCHIVO NO EXISTE.)
0038 6070 10
0639 65  IBLK=0
0040 TCODE = IREADM (256 +BUFFER s TELK ICHAN)
0041 IF (ICODE.LT.0)GOTO 90
0043 NY=RUFFER(1)
0044 TFINY.GE.0} GOTO 68
0046 Ny=-NY
0047 TF {NY.6T.NCHNL) GOTO 90
0049 I={
005¢ k=1
0051 N=127
0052 66 IFNY.LT.N) HeNY

‘ e
00%e - YCJ)=AJFLTURUF (K))
0057 &7 CONTINUE
3 IFCH.EQ.NY} RETURN
0000 T=Mt
091 K=0
052 N=K+178
0ni3 TRLK=TBLK+

0054 - 1CODE= IREADU(?SG:BUF IRLKk« ICHAN)
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FORTRAN TV 01C-03G+ WED 24-KAR-82 20:09:58 FAGE 002
0065 IF(ICODE.GT.0) GOTO ¢

0067 G010 85

0068 68  IF(NY.GT.MCHNL)GOTO 9

0070 1=

0071 k=]

0072 K=255

0073 70 IFCNY.LT,MIH=NY

0075 00 80 J=I)K

57k KekH

007 Y{ J)=BUFFER(K)

0078 80 CONTINUE

0079 IF (%, EBNY)RETURN

0081 1=Kt

(492 k=0

0062 H=M4256

004 TBLA=IELK$1 ,

005 1CODE=IREADW( 2561 BUFFER s IBLK s ICHAN)
0064 IF (1CODE. T, 0)GOTO 70

0088 B85S  STOF ‘' ERROR EN LECTURA DEL ARCHIVO.’
0087 9G  STOF ’ NUMERD DE CANALES DEL gSPECTRU INUALIDQ."

0090 100 I=1PEEK('1460-2 ISTART INTERRUPT ADDRESS-2==SFECTRUM ADDRESS
083’17 L?(iPEEK(I)'IﬁDDR(BUF(l)))/4+1 IRELATIVE INDEX OF
U - =
0093 110 IF(NY.GT.MCHNL) GOTO 120
0095 Y(HY)=AJFLT(RUF(T) Y
00%¢ I=I4
0097 11=2xI-1
0098 IF(BUFFER{IT).E@,O.ANDLBUFFER(II+1).EQ.0) RETURN 'END OF SPECTRUM
016¢ NY=NY+1
0101 GOTO {10
0102 120 PAUSE ‘SPECTRUM TOO LARGE.,’
0:03 RETURN
0104 END
b §
FORTRAN 1V U01C-03G+ WED 24-MAR-82 20:18:45 PAGE 001
0001 SUBRDUTINE CLEAN
0na2 COMION Y8201, TEMF (820, V(820) 1 SU20) ¢ OF (201 VAX y KB PEP Y NPy
¢ KCHNL ISTEF «ITOF, FAKP!BQSEySCA.E;YHINvYM(oIfﬂINvIYMXV
t IS/ IND,TRLANC, [ BASE
C-—--BORRAF TODOS LOS CARACTERES ALFANUMERICOS DE LA PANTALLA
= Y ESTARLECER NUEVA POSICION DEL. CURSOR,
00C3 CALL PLOTSS(940+0)
Do CaALL PLOTSS 104y )
05 gaLl PLOTSS{940 ITOMY
VK REYURNM
00?7 En



FORTRAN IV

0001
0002

0003
0004
0005
0007
000%
0010
0011
00172
%11
0014
0015
0012
0018
0020
0¢22
0021
0024
OnLJ
0025
0027

00”8‘

X

15

19
20

30

40

30
60
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V01C-036+ WED 24-KAR-BZ 20113156 PAGE 001

SUBROUTINE SFECTR
COMMON Y(820)+ TEMF {8203,V (B20)+SU(20)+0F (20) 1 UMAX s NY s PFF o NF'y
HCHNL 9 ISTEF « ITOF + GREAMPy BASE s SCALE + YRIN« YHAX  TYHINs TYHAX

15T, IND+ IRLANC, TRASE
GRAFICAR EL ESPECTRC
0
1

)OSbgF ’%RRDF EN DATOS DEL ESFECTRO.’

v 'V ’L

(I' 1 THIS IS THE FIRST Y FOR A VALID CHANNEL
Th

I=141

00 20 J=I,NY

IF(Y{J).LE.0.0) GOTO 20

IF(Y(D) LT YHIN) GOTO 15

IFCY(D+LT.YMAX) GOTO 19

YHAX=Y(J)

IYNAX=J

6070 19

YMIN=Y(J)

IYHIN=J

NYF=NYP+1

CONTINGE

SCALE (YMAX-YHIN)X0. 1

BASE=YMIN-SCALE ‘ POSITION OF BASE LINE
SCALE=GRF AP/ (YNAX +SCALE-BASE) ISCALING FACTOR
CALL CLEAN

TYPE 30+ YHIN, IYKIN, YHAXy IYMAX

FORMAT (/4 YHIN="yF9.00" (“4T4s") YMAX='1F9.00" (74 14y /) y$) .
CALL PLOTSS(2¢99,0) !'DISPLAY GRAPH Os VERT. LINES» HORIZ, LINES

CALL PLOTSS(1+0s)  !'PREPARE TO PLOT GRAFH O (SPECTRUM)
N0 40 I=1,NY

K=230

IF(Y(1),67.0.0) K=INT{(Y(I)-BASE)ZSCALE)+IBASE

CALL PLOTSS(3s1-1+K)

CONT INUE

TF(NY, GE 51“) GOTO 60

D0 50 I=NYs511

CALL FLOTSS(3+15250)

CONTINUE
B URN
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0002

G607 36 FORMATI
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VO10-036t  WED 24-MAR-82 20155308 PAGE 001

SURROUTINE BAG
COMMON Y{820) » TENF (820} +V(820) 1SU(2() s 0F (200 UHAY «NDIsPFF I NF
¥ HCHNL . ISTEF, ITOF, GPFQHP BASE+SCALE < YMINy YHAY ¢ TYNIN, TYHAXy

X ISI INf, THLANC IB4
| FEaLIZ% EL DOBLEZ DEL ESFECTRG t/0 LA ASIGNACION TE VELOCIDAD
(eSS A LAl CAMAL, EL F&TRON DE VELOCTLAD ES UNA FUNCION DIENTE

L-m=== DE SIERRA,

Vi o= DAY 4 SV INT-4) Y (ND-204Y (ND-2) ) /6,
=== DESEA [OBLAR EL ESFECTRD”
i9 TVFE 130

130 FORMATI’ DESEA DORLAR EL ESFECTRO? (SI O NOY:'»$)
ACCERT 10;IREF

IF¢ 1F¢F 'H INO.OR . IREF.EQ. TBLANCIGOTR 630
IFCIREF L RELVISIGOTO 15
ACE s ?%UE%SU ?E'UUF CAMIENTO ¥ ASIGNACION DE VELOCIDADES,
40 Y(ND-2410 = Yl
N = NDI+2¢
Y(l\ = Y1
Yi2i = ¥
= DESEH YER EL CONTENIDO DE ALGUN CANALY
2000 TYPE 2001
2001 FORMAT(’ DESEA VER EL CONTENIDO DIE ALGUN CANAL7(SI 0 NO):‘»$)
ACCEFT 2002 IREF

2607 FORNAT(A2)
IFIREF.EQ, INO,OF\ IREF,EO. TRLANCIBCTO 2606
IF (IREF, NE ISIIGO T 2000
CALL CLEAN

{--~-~TIFEE EL CANAL QUE DESEA OBRSERVAR?
TYFE 2003

2003 FORMAT(/4CANAL ¢ ‘4
ACCEFT 2004,1

2094 FORMAT(T)

Cisssn ORSERVACION DEL CONTENIDO

! IFT.6T404 AND I LE, ND;TYFE 2005» Y(I

200% rOFHAYf’+Y(I 1F9.0v
6070 2000

b= IESEA CAHBIAR EL CONTENIDO LE ALGUN CANAL?

TYPE

UFHAT(’ DESEA CAMBIAR EL CONTENZDO DE ALGUN CANAL?’s/9
b ¢ * TIPEE EL NUMERC DE CANAL Y EL NUEVD VALOR' 4/,
1 * PARA FINGLIZAR TIFEE 0.0

PAUSE “ENTER"

CALL CLEAN
2008 TYFE 2009
2009 FW»N EMauVMQR:’vM
» ACTEST 2010410X
i rUrHA fy
IFILE.C OR 1.07T NBGTTT 2055
IFX.LT.0,)60TC 2015
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FORTRAN TV UG1C-036+ WED 24-MAR-82 20:55:08
0048 TYPE 2011,1:Y(I)
0049 2011 FORMAT(/+CANAL ! ‘»I3s’ MODIFICACION = /»F9.0s%)
005¢ GO TO 2008
0051 2615 CONTINUE
[.-----FRIMERA SUFOSICION DEL FUNTD [IE DIOBLEZ
0057 FFF = NI/2,=,S
0052 TYFE 3350+FFF
0054 TYFE 2525 .
0055 2564 FORMAT(' S1 DESEA TIFEE NUEVO VALOR DE FFF/:2%y$)
0094 ACCEFT 2567sX
057 2587 FORMET(F)
0093 IF(X.BT.0.)PFP=X
0080 3350 FDRHﬁT( FFF = "4F7.2)
4] Hs
(1947 'IF(ND.GT.SIE)GDTD 3000
Qued CALL SPECTR
{-----EL FUNTO DE DOBLEZ ES REFINADO EN DIOS CICLOS
006% 3000 NCYCLE = 0
C-----ELIMINACION DEL EFECTO GEOMETRIA
0058 PFA = PFP-ND/2.
D047 45 IF(NCYCLE.GT.1)GD 70 409
0069 DU 5184 I=1iN
0070 TEMP(I) = 0.
0071 5384 A I) = 0,
0077 IPFA = FFAt1.E-4
vO?Z IFFP = PFF41.E-4
0074 FF = ND/2,
0075 FFH = FF/2,
0074 NDZ = NIV2,
0077 D? [=1:NII2
0178 Fl = 1
0079 DI = (BI-FPH)/ND
0080 TEMP(I) = -(1,-DIkDI%14,)
0081 K = ND-I
0082 ¢ TEMP(K) = -TEMF(D)
0083 IS(FFA.LT.0.)60TO 12
00835 [0 10 I=1,ND
0086 K = I+IFFA
0087 10 ViN) = TEMR(D)
0088 [0 11 I=1,IPFA
0089 K = IFFA+1-1
0090 11 V{I) = -TEMP(K)
0491 6070 55
932 12 PFAA = ABS(PFA)

IFFhﬁ FFAA41.E-4

UfI = TENF(KS
DG 14 i=1VIFFAA

4]
U(P = TEMF(I)
SUK1 = ).
SUH“ = 0.

= [FFa+]

FAGE 002
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FORTRAN TV VO1C-036+ WED 24-MAR-82 2015508 PAGE 003
9103 10 300 1=K IPFF

9164 Bl = 1

0105 12 = KI-2,2(KI-PFA)4+1,E-4
0104 IF{12 G ,1)6070 61

¢108 12 SRR 41k

107 a1 TERR(D = Y(D-=YiI2)

0110 SUML = SURLETEMP(DRV(D)
0111 SUK2 = SUKZ42.2Y71)R(])
12 300 COMTIMUE

0i4l . k= -SUMI/SUM2

0114 D0 70 I=1)N

0115 70 TEMP(I) = Y{D)+ARV(I)
C----- EL ARREGLO TEMP CONTIENE EL ESPECTRO SIN EL EFECTO

e GEOMETRIA.

0:16 DISC = ND-FFF-FFA
g;%; JEIISE 7,0, )6OTO 411
0120 GUTO 41°

0121 411 PEX = FFF
0122 412 IFFX = 2,%PFX

0131 FFX1 = \SEIFFX

0123 AL = PFX-FFX1

0125 IF AL, GE .0, 25)PFX1=PFX 14,5
0127 IF (DISC.GT,0,)60TO 414
0129 FFA = FEXI

0130 FFF = PEARND/2,

013 GOTO 415

0132 414 PFP = FFX1

0133 PFA = PFF-ND/2,

C---—HALLAR EL MEJOR PUNTO DE DOBLEZ
0134 415 [0 500 L=1sHS

0135 AKS = NS/2,

013é AL = L

0137 Su(L) = 0,

0138 DPFL = (AL-AMS)S%.5

n119 PEAL = PFA+DPFL

(140 PFPL = PFRF+DFFL

0141 IPFAL = PFAL+1.E-4

0142 IPFFL = PFPL4L.E-4

0143 K = IPFAL+!

0144 IF(K AT 1) K=1

0145 bo 450 1=K+ IPFFL

A BIB BI-PFAL)
148 = ( 12,
6

0130 IF(13.6T, O)GUTO 443

192 B = 2, 8FFPL-EI

O = Fi3er.E-4

R T =13

DIFF RI3-A13
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FORTRAN TV VG1C-036+ WED 24-MAR-82 20:55:08 FAGE 004

0159 560  COWTINUE
C-----HALLAR EL NINIMO DE SU(L)
SKIN = SU(15

0140 §

0141 MIN =

L O 520 L=24H3

Y 'F\ 1h1h SU'L’) LT.0,:6070 52¢
(165 HIN =

0148 HLN = L

“16 520 CONTINUE

(s M= MIN
f-m=-- EL FUNTO DE DIOBLEZ ES REFINADG FOR INTERFOLACION
(1e7 FFP = OF(Mi- 29X {SUCR+1)=5U{N-1))/(SUIM+LI+5U(H-13-2,%SU(M))
074 FFa = PFP-ND/2,
0171 IF (NCYCLE.EQ,0)TYFE 1303,FFF

0172 1200 FORAAT! FUNTO DE IMBLEZ¢ ©RIMER CICLOY = "+F10,3)
hive NOYCLE = NEYLLES:

BOTG 4%

TYFC 1

FORMATI FJNTD DE DOBLEZ FINAL = “#F10.5)

FAUSE "ENTER’

[-----DOBLAR EL ESPECTRO CON EL FUNTO DE DOKLEZ FINAL

N7 FFA = FFP-NL‘2,

015y IFFA = FFA+1.E-4
01581 IPFP = PFF41.E-4
G1RT = [PF&a+

Ol1E Uﬂ Llu I=K.IFFF
0183 [

MBS B‘L = BI-(EI-RFAIX2,
183 13 = RI3+1.E-4

0187 IF(13, GT O;GOTO 606
n:ee E12 = 2. 8RFF-

0190 3 = B13+1 E= 4

0191 L0 K13 = 13

(192 UIFF = RI3-AI3

2193 1341

0194 410 TEHF(Il = YCDAY (I 4(Y(14)-Y(13) ) RDIFF
0195 FFFH = PFP-NL/4.
0i% D? 616 1=K, IFFF
01%7 Bl =1

0198 616  V{I) = UMAXKA4.X(RI-FFFH)/ND
0199 D0 620 I=KyIFFF
0200 L = I-IFFA

0201 Yil) = TEHFfI\

(G202 620 vil) = W)

0202 NP = IFFF [FFA

0204 NI =

0205 RETURN

Raer S1 NO HeY NECESIDAD DE DOBLAR EL ESFECTRO + HACER SOLO
s LA ASIGNACION DE VELOCIDALES.

630 Y(1) = Y1
Y(2) = Y1
PFF = NI+,

CALL SFECTR
PFFR = PEF-/2ENDD /4,

SORTEAN IV Yi1I-036+ WE] 24-MAR-BZ 20:55.08 PAGE 00%
321 00 21 I=1NGi

0212 BRI =1

(212 2 ViTY = UMAYRZ RCBI-FFFHI/ND

0”‘4 NE =N

e RETURN

(215 ENL



FORTRAN 1V

0001

0002
0003

0004

0003
0006
0007
0008
0009

0010

0011
0012
0013
0014
0013
0016

0017

0018
0019

—

——--METODO DE GAUSS-NEWTON,

--SUBRUTINAS UTILIZALAS |

--SPECTR - GRAFICA E ESPECTRO EN LA PANT
--CLEAN - LIMFTA LA FatTALLA JE ALFANUMERIC
--FUNCTN_ € XD X+NT )

= EXALUA LA FUNCION DE AJUSTE EM XDI
--FCHISG - EVALUA EL uH% CUADRADO RE U IDU Y GRAFICA LA
= FUNCION DE AJUS

--CURFIT - REALIZA LA MINIFIZACICN DEL CHT CUATIRALL.
--PLOTSS - GRAFICA EN LA FANTALLA.

—---POSIBILITADIORES.

13

V01C-036+ SN 11-AFR-82 13:55:01 FAGE 00:
FROGRAM MOSFIT

--FROFOSITO

FEOGRAMA TE AJUSTE DE ESFECTROS #OSSRAUER USANDD EL

E EN LA PANTAL

DOUBLE PRECISION ARRAY

COMMON Y(410)y V(A10)y YFIT(410)+ PRMCISYy X(16)y IX(14)
¥ XYZ(16)y E(16)y ERX(18)y BETAC14)y DERIV(14)s Bi16)y

X AE(16)y ALPHA(16y1¢)r ARRAY(14,16)y VMAXs PFFs NPy NYF,

% NFARy CHI2y CHISR1, CHISQRs MCHMLs ISTEPy ITOFs IBASE.

% GRFAMFy BASEs SCALEs YMINs YMAX, IYMIN+ IYMAX, ISIy» INOy
% IBLANCy ITs CCHI» NTy NPARTO, YLy NOITs P(3), PTOTAL

DATA FRM/! DIl y ‘AL1%y 'SC1'y 'CHI'y "ILi7
X ‘DI27y 'AL2"y ‘SC2’y 'CH27y 7IL2"
b ’DI3’ ‘AL3’y ‘SC3'y ’CH /1 IL3 y 'FYDY /o

% ISI,INO,IBLANC/‘SI’y 'NO’,
LEER LOS RESULTADOS DEL DOBLAHIENTO, DEL ARCHIVO FTN2.DAT

READ (2) (Y(I)yI=1,410)s (V(1),I=1,410), UNAX, PFFy NF.
% MCHNL, ISTEPy ITOPs IBASE, BRFAHP; BASEs SCALE

CAL& CLEAN
-—_CCHI ES EL FACTOR DE CONVERGENCIA DEL CHI CUADRADO.

CCHI = 1.E-5 .
IT ES EL NUMERO MAXIMO DE ITERACIONES.

IT=3
NT-EL NUMERO DE COMFONENTES (0 SUBESFECTROS)

NT =3
NPARTO %S EL NUHERO TOTAL DE PARAMETROS.
k70 =
INICIALIZAR LOS VALORES DE LQS PARAMETROS Y SUS

0 1 = 1)NPARTO
=0,

=0
N=1y NT
2 $ SEIN-1)

.1
INICIALIZAR EL PARANETRC FACTOR I LINEA DE BASE.
X(NFARTD) = 1.
INICIALIZAR EL VALOR DE LA LINEA DE BASE.

Tl = (TG B (4 (DY -2) 41 K-10) /6,

1
)
1
1

D0 20 I=1.nP



14

UL1E-035+  GUN 11-AFR-B2 13:5%: SRGE 002

0620 20 Y(D) = Y(I% /I
C---__E_BFAFI%HF EL ESFECTRD

0021
oo AUEFTAR ¢ 02 up JRES DE LS Fpkami TROS,

6027 30 CALL CLEAW
0022 TYFE 49
0024 4% FORMET ( +UALﬂFES [F L 08 PAFRRETROC & 79 )
0025 [0 80 1 = 1.HEARTS
(024 . TYFE Sl iq FF* Iy I X010
AT 90 FORMAT SLT IV ERRATR P RICE RY PR &
0538 ﬂCFEFT 80y TEA, 17, 1
0029 &C  FORHAT (21.E)
00320 IF { IEN.S0.D GOTh g6
0032 P (ITL7 6. AR T0L6 .20 5075 7]
0534 IF i1, Lr,,_‘ BTSH .Il f: 23 Bl T
003¢ TF (LEG,HFARTI, AN' L11.E0.) Gi0 ¢
0038 Dy =71

3970 = XX
80 il 8
noat IF i IYII‘.EG.E [0 B KR AR T

(043 BO CONTINUE
ESTABLECER EL NUMERQD DE PARGME "RCE QUE ENTRAN EN LA

........

C _______ HiNIMIZACION.
0044 NFAR =
0045 [0 85 T = LuNF&RTR
0045 IF CIX13.RE.] ¢ ROT0 85
0043 NFAR = NFAR + 1
0045 85 CONTINUE .
A DUFLICAR LOS VALORES DE LDS FAFAMITROS,
0030 [0 90 I =1, NPAFTO
0051 90  XYI(I) = XiD
(oo ESTABLECER Lé RAZON DE CAREID DE LOS ARAMETRIS
Comee o ( 0 DE CONVERGENCIA 1,
0057 00 100 I = 1.NFARTO
0053 100  E(I) = X{1)/100.
. UEFIN‘F LA FUNCION DF AJUSTE,
0094 CALL PLOTSS “Z2:4400
0055 DO 110 I = 1,NF
0056 110 YFIT(I) = FUNCTN { V(1) YINT ;
Come CALCULAR EL CHI-ZUALRADQ v GRAFICARF L& CURVA [IE AJUSTE.
0097 CALL FCHISQ
Comoeee POSIPIL'DAD IE (AmETAF LQS FAFAMETR IS,
0058 £ 12¢
0059 120 FURHQT (/' DESES CAMETAR L0S VALORES DT LOS FARAKETROS? »$)
0060 ACCEPT 130+ IREF )
8 A1 130 FQF {A2) o
&2 { IREF.ES.IST 3 GOTR 3
DI WINTHIZADIT o CRI-TQRDELDT Sanbl 2. #7070 OF
RSN GALSS-NEwTON. .
0G4 Cail CUsF’T
G EOSTE T0AL DE camplal _0¢ UALORE: DE D3 SARAMETROS Y/0
0049 TYPE 147

0064 140  FORMAT ° TESEs CAMBIAF (03 JALUFES JE L€ FLRAMETROE o



FORTRAN TV

a0
0048

0470

0671

A5

0073

0041

006z
0663

0004
0005
0004
0008
Q010
0011
0012
0012
0014
0015
00ie
0017
0019
0021
0023
0024
0025
MLO
0027
002¢
AN 29
0030
0031
00::
05

01)\4

115

VOIC-035+  SUN 11-8FR-27 13155101 FAGE D02

0 Y/0 TTERAR NUEUAMENTET 485

SCCEFT 1300 TRET

IF ¢ IREPLEGTST » GO0 50
ESCRIRIE 08 RESULTAC S [& It ARCHI.. STaI LT
WRTTE (25 NOO NG 2R NF&RT L» 'Pr Fri DHTC
X (FRELTYyI=1NFPEFTO (€720 el=1olPh: s

B OIS NFARTOYy (EFY D) ]atoNPRRT G (oD ]
2AYFITED)pI= NPy (V0T a =t olP) e (1N D0 l=d
¥ NTe YDy (FE12eT=14N"0 PTOTAL

CALL FLOTOS © 2051240

STaF

EN:

VOIC-0306=  WED 24-MAR-32 21148112

SUBROUTINE SFECTR

--GRAFTCA EL ESFECTRD EN A FANTALLA

fOlbLE FrEcTSTan 4
COMBON Yidio)e U 4100 dFT7 04100 PRECLIAT e L(LAYY TX(1E
2 NTZOEY E(14) EsquL | HTo i1 SERIV S0 Big)s A &0
3R LG och) ARFATLTE Do VAR OFF, KV RYE NBRE
X CRIZ, CRIGQ1, THISOR. MCHWL, T5TEF. TTOF. IRASE. GREAMF.
£ BeGts SEALEs YO YRaYe IOt TYbads i1 TR, 16 et
X ITy CCHI+ NTy MRSRTOY YD NGITy P07ve FICIAL

1=0
t=141

IF(1.6T.NY) STOF ‘ERROF EN TATOS DEL ESTLITRO. -
IFOYU1)WLE6.0)60TD 10
YMIN=Y(]) b THIS IS THE FIRGT v FOR & VaLIT CHARNEL
YHQI YMIN

IYNIN=1

TYHAY=1

NYP=1

L=

D0 20 J=7+NY

TF (Y DL LE5.50 GOTG 26

IFOYCD LT YKINY GOTO 15

TFOY O LT YA 8470 17

YHAX=Y ()

1YHAX=)

GOIC 49

YRIN=Y ()

IYMIN=

NYF=NTF4+1

CONTINUE

STALE=(YHeY-"»Tn 84

#ACE=YHIN-%i 5 5 TEO=ITION JF BAaE LINE

SCALE=GREAR, =0 04Q0 0 t -RASE SCALING FACTOR

HAt A‘-

%Yk% S%EYi]w.:Yr:N.xr;: TYRA:

FORAAT(/4YR ez W7 % .;.. Ymo iz opQ TR 3L T

CALL FLOTES. 2490w M[555 8 Wkpi= 0o o0 (TN HOFDZ, _ING-

%OLL F UT ]y va COMPRERAED G BTT SR . O TEEITRL
yNV

7‘-‘0
TFOYETO.GT.0,00 K=INTO(Y | -ROSEIBS AT STRLTL
CALL PLOTESITI-Lok:
CONT INLE
TFINY.GE.51Z: GCTO of
DO 50 I=NY.511
EALL PLOTSSI30 10250

RE|URN
END
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FORTRAN TV UD10-3364  SUN 11-AFF-87 14:272:37 FAGE 001
0001 SURROLTINE CURFIT
L-----
f-----REALI2& EL AJISTE #0¢ WINIMDS CUALRALCS USANDC UNA FiNCION
E ----- NI LINEAL.
£-----SURRUT INAS USATAS:
€--m- FUMCTN - EVALUA L& FUWSION TE AJUSTE
C----- FCHISE - EVaLU& E. CRi-CUSDRAN RETIGCTDN.
C--=-- FOERIV - EVALUA L& [ERIVALES DE L¢ FUNCION BE AJUSTE.
L----- MATINY - INVIERTE LA £&TRIZ [0 SURUATUEG,
{----- CHNGE - MUESTR% (0S RESULTADOL EN 4 PATALLA.
0002 DOJELE FRECISION ARREY. DFVD
0003 CONMON Y7410)e VI2109 0 YEITIA10Y, PAR 3630 4(1a%y Jr(1ils

¥ OYYZLaty EO16Ye TIGMAAR(LIAYy BETACLL) DERTUCLEY, BELILY
¥ AE(L18), FlpHF"ﬁracl~ ARFAY 16 I8 UHAY. FEE, NPTE,
& N{Fy NTERHSs CHIZ2y CKISQ1+ CHIZORy ®IHNL. ISTEF. ITOF.
X IRASEy GRFAMF, BASE» SCALE. YHINs YR&X: ITMINy IYHNY-.
% ISIy INO+ TRUANCs IT¢ CCHIs NTo NPARTOy Y70 NCITe RIS
¥ FTOTAL
Commeee NOIT £S EL NUMERC DE ITERRCION.

0004 NOIT = 0 ;
GRSRRSET EVALUAR LAS HATRICES ALFMA Y'RETA.

0605 5 D0 10 J = 1sNTERMS

0005 RETA(J: = 0,

0007 [0 10 Kk =1,

0608 10 ALFRA(JsA) = 6

0009 D030 1= 1/NFTS

0010 CALL FDERIV (I)

0011 00 20 J = 1,NTERMS

0012 IF CYi1r.6T.0, ) BETACD) = ¢ YCT3-FUNCTN ¢ W(T1ANT 3 )

X DERTV (1) / Y(I) + BETA(D)

0014 no 20 K= 19J :

0015 20 ALFHACJ,Ki = ALPHACJYK) + DEFTVUCJIXDERTUCK Y /Y(T)

0014 30  CONTINUE

0017 D0 40 J = 1+ NTERNS

0018 DO 4C K = 14

0019 40  ALFHA(K,J) = ALPHALJ
¢ EVALUAR EL CHI- CLmnaana EN EL PUNTO INICIAL.

0020 D0 S0 I =1+ NPTS

0021 5%  YFIT(I) = FUNCTN  U{D)ehiNT

0022 CALL FCHISH

0023 CHIS@1 = CHIT
Commee INVERTIR LA M&TRIZ OE CURVETURA PAFS HALLAR LOS PARANETROS
e QUE UARIAN.

0024 D0 60 J = 1+ NTIRMS

0025 00 69 K = 1o NT-RNC

6036 &L ARREY:Jed = ALF-A 1o

0077 CALL MATIN.
G SE CONSIDERL uN. [TERLIION MAS.

028 NOIT = NETT + 3
Comeee EVAUAR L0 TNCRESENTII [E Q- FARGMETRGS @af SNTRAFQN
r EN LA miNTRTI &L N,

0029 DG 70 1 = ¢, NTERMS



0477
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FORTRAN IV VOIC-036+ SUN 1i-APF-BZ 14127137 FAGE 002
0030 B(J) = 0.
0031 I0 706 K =1, NTERMS
0032 20 Bit: = Rigy + BETAIK)YFARREY( Jor)
== CHEGUEéF L05 RESULTALOS IIE 14 TTERACLIN “five LOGRAFR
[ 30, ¢ ASEGURAF LA CONUERGENCTA AL RININO 7.
5033 nr = o.
0034 [0 80 J =1+ NTERMS
0035 B0  [C = DC + BETA(J)YR! )
0036 IF ¢ OC.67.0. ) 627D 150
0038 00 90 J = 1. NTERKS
0039 90  B(H = -EiJ;
N INCFEHENxéF L0S FARAMETRNS QUE ENETRARON EN LA MINIMIZACION.
0040 100 = 0
0041 no 110 J = 1. NPARTD
0042 AECT) = ALd)
0843 IF ¢ IX(J}‘NE.l b 60T 300
0045 JK = Uk
0044 AE(J) = (J) + B(JK)
0047 300 IF IX(),NE.2 ) GOTO 110
0049 =J-5
005¢ AE J) = AELdm
0051 110  COMTINUE
e EVALUAR EL ”HI cuansﬁno
0052 00 126 1= PTS
0053 120 YFIT(I) = Fuu'rh { U(T1 4 AE,NT
0054 CALL FCHISQ
0055 CHISOF = CHI2
Qo CHEQUEAR SI EL CHI-CUADRALO [IZSMINUYE: SI'N0» TERMINAR
[ _LA ITERACION,
0056 IF ( CHISOR,LT.CHIS@1 ) GOTO 14¢
0058 Tg:E 1304 NOIT " :
0059 FORMAT (/ &00 NO DISHINYYG' « /+
057 130 ¥ LA SE ~c§A TE%%INU N LA { ERQ%I%H y 1)
0060 RETURN
Comoeee GUARTIAR LOS VALORES DE L0S FARAMETROS EN EL ARFEGLD
[ ORIGINAL.
0061 1407 D0 150 .J = 1+ NFARTD
0062 AL = AE(D
0063 150  SIGMAA(J) = 0,
o | ESTINAR LA INCERTIDUMBRE EN EL CALCULC DE LOS PARAMETROS.
0045 D0 176 J = 1+ NPARTC
0064 IF ¢ IX‘J) NE.1 ) GOTO 160
0048 XK= X+
0049 PPYL = YI|
0070 SIGMAA() = DSORT ( ARFAY(J . JF) 7 DFYD )
0071 160 IF ¢ I'{l\ NE.2 ) GOTC 17¢
0073 gr
0674 Isaha = SIGMAA(J: -
0075 170 CON"INGE
C-——.-ESTRIBIR LOE RESULTADOS [€ e ITERACION EN LA PANTALLA.
0074 CALL CHNGE
G CHEQUZAF ST EL CAZ-CUSIFADT CANEIA EN MEWOS DE ,id

IF ¢ ¢ (ZPIZO1-CHISGH) 7C-iSRi ©.GE.COH: + GOTD 195
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FORTRAN IV V01C-036+ SUN 11-AFR-82 14127:17 FAGE 003
0079 TYFE 180
0080 180  FORMAT (’ MEJORAMIENTO TEL CHI-CUALR SEN3S DEL L1%7)
0080 FORMT (" HEJORANIENTO TEL CKI-CUATRADD EN HENGS DEL 12
B CHEQUEAR ST EL NUMERD MAXIFO DE ITSRACIONES HA ST
0082 55T BOH LELIT ) GOTO 210
- . . l -
0084 *YPE !%0
0085 200 FORMAT §’ MAXIMO NUMERO DE ITERACIONES EXCEDTIO")
008% RETURN
opgy G- HEQUERR ST EL CRITERID DE COWERGENCIA He SLUG CUKRLIDE,
0088 210 D0 220 1= 1) NPARTO
883? IF ¢ IX 1) NE.1 ) GOTG 220
0092 17 abs dui.anoaes (€11 ) GOTO 240
0094 220  CONTINUE
0095 TIPE 230 -
009 230 FORMAT (* CRITERIO DE CONVERGENCIG CUMFLIDO')
0097 RETURN '
_______ PREFARARSE FARA UNA NUEVA TTERACION.
0098 240 D0 250 1= 1r HPARTO
0099 XW2(I) = AlD)
0100 E(T) = 117100,
0101. 250  CONTINUE
0102 GO0 5
0103 END
FORTRAN IV VO1C-036+ WED 24-MAR-82 21151126 PAGE 001
0001 SUBROUTINE FDERIV (1)
G EVALUAR LAS DEFIVADAS DE LA FUNCION DE AJUSTE DADA
C___"POR FUNCTN,
002 DOUBLE PRECISION ARFeY
003 COMMON Y(410)s V(410)y YFITCA105y FRR(16s ACI&Dy IX(16))
£ XYZ(16)y DELTAAC16), ERX(14)y BETA{16)s DERIV(14)
% B(1&)y AE(16)s ALPHA(16116)y ARRAY(16116)s WHAX» PFP) .
% NF, NYPy NTERMS) CHI2; CHIS1+ CHISORy HCHNL, ISTEFs ITQP»
3 IBASEs GRFARP» BASEs SCALEs YH:Ny YHAX, TVAIN+ TYMAY. ISI
, % TN, IBLANCy ITy CCHI» Ni» NFAFTO: YDs NOITy F(3)y FTOTAL
0004 K=0
0905 0 10 4= 1 NPRRTO
0 TF CIXC.NEL L) GOTO 10
0006 K=Kt
0008 AJ = AT)
10 [ELTa = DELTAC)
8 {J) = AJ & DELTA
012 YFITL = FUNCTN { U(T3 AT 3
0013 AiJy = A) - DELTA
0014 DERIV O, = ( YFITI-FUNCISIVIT J&-NT, 1 7+ 2.8DELTA )
0015 AL = A
0016 10  CONTINUE
0017 RE TURN
END
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FORTRAN T¢ VOIC-036+ SUN 1I-AFR-82 14111:04 FAGE 003
0001 SUBROUTINE FCHISO

(=== EVALUA EL CHI-CUADRADO REDUCIDY Y GRAFICA LA FUNCION.

Caamn SURRUTINAE UTILIZADAS:

fesrcl CLEAN - LINFIA Lo PANTALLA
Bemees FLOTSS - CRAFICA EM L FANTALLA,
pRm——
0002 TIOUBLE FRECISION ARRAT
0003 COMMON Y(410)s Vi41C)s YFITUA1S o PRALIE)y Xi14)y IX(16)s

$ XYZ(16)y E(16)y ERX(16)s BETA(18)s DERTUI147+ B(14)W
3 AE(16)s ALFHA(16916) ARRAY(S4+16)y UMAX, PFF. NFTS,
¥ NYF» NTERMS» CHIZy CHIS@1s CHISQR. PC%hL ISTEFy 1T0F
IBASEf GRFAMF « BQS% SCALEs YHINy YHRY, IYWIN, Tvdav.

ISIy INOy IRLANCs IT, CCHIy NT» NFAR P2 90 NIt
¥ P(3)y PTOTAL

0004 CALL PLOTSS(1+1y )
000% CHI2 = 0,

Cm===< ACUNULA EL CHICUADRADO,
000& 00 30 I=1.NPTS
0007 IFCY(I).GT,0,)CHI2=CRI2+ ( Y(I)-YFIT(I))3x2/Y(1) )
0009 VP = (YFIT(I)-RASE)¥SCALE+IRASE
0010 IF(UP,GT4235,)VF=235,
0012 IF(VP,LT,0,)VF=0,
0014 CALL PLOTSS(3sI-1s INT(VFY)
0015 30  CONTINUE
0016 IF(NPTS,GE.512)60 70 2%
0018 [0 23 I=NFT5,511
0019 CALL FLOTSS(3+1+250)
0020 23

SONTINUE
e IVIDIR FOR EL MUMERD DE GRADOS DE LIRERTAL.
0021 25  CHI2 = CHI2/{NYP-NTERmS)

0022 CA#L CgEAN i
07 40,CHI
853 10 FEERTV S 61s.5,e0
RE TURN
0025 END



FORTRAN IV

0001

0002
0092
0004

_--_LA ATRIZ.

120

VO1C-036+ WED 24-MAR-B82 21:51:57 FAGE 651

SURROUTINE MATINV
INVERTIF UNA MATRIZ SIMETRICA
[IOUBLE PRECISION ARRE™. AMAY, ZAUE
[‘IHENSIQN I)\ll“'u K ]cl

{16) h’v )+ Ht Aie DERTVCLSYy Bit:d,
X AE(18)y QLFHA(lovltrv ARRE( ? {37 '[E%-Jrlé cBNC &
¥ NORTIER, CHI" CHISRLy CHISAR. MTHNL, TSTEFs TTOF. TR
i GRFAMF» RASE ﬂCéLE' YHIN: YMAz . TYKIN, IYnH ! T?}

éBLANC; ITy CCHIy NT+ NPARTOV 70+ NGIT. 2430 FriTy

0 100 K = 1, NORDER
HALLAR EL ELEMENTOD ARRAY(I+J) MAS GRANDE EN EL RESTO DE

({14
Py
ASt
[

UO 30 I = K+ NORDEF

[0 30 J =K, NORDER

IF { DABRSCAMAY) - DAES{ARRAY(I,J)) ) 24y 24, 30

hHﬁX = AERAY (14 J)

IK(K) = I

JKIK) =

CUN’INUE

INTERCAHBI Fgg 5 Y COLUMNAS FAR# FONER AMAX EN ARRAY(K.K)

—l
-
i
>
E3

FORHAT (" MATRIZ SINGULAR"

RETURN

I = IKiK)

IF ( I-Kk ) 21y 51y 43

[0 50 J =1, NORDEK -

SAUE = ARRAY(k Jl
ARRAY{K+J)

= ARFAY (T )
ARRAY(I4J) = 'SAVE
J = JK(K)
BF ( J-N) 211 1) 23
0D 60 I = ORDER

SAVE = ARRAY(th)
ARRAY(I,K) = ARREY(I/J:

ARRAY(I,J) = -SAVE
ACUHULAR L0S ELEMENTOS DE LA MATRIZ INVERSK,

D0 70 I =1, NORDER

CIF CT-K) 63s 700 62

ARRRY(I,K: = -ARRAY(I K} / AMA:

CONTINUE
D0 80 I-= 1- NORDER
D0 80 J = .v NORDER
}F ( I 20' /4
( J-K ) ’5»
AFRAY(Ivgﬂ = ARRAY(I, ) 4 ﬁPRleIyD SARPAY K,
CONTINUE

DO 90 J =1, NORDER

IF ¢ 1K v 83, 90, 83
ARRAY(Ky [} = ARRAY(K.J) / AMAY
CONTINUE

ARRAY(RK) = 1, / ANAX
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FORTRAN TV Vii(-G36+  WEDN 24-MAR-82 21151197 PAGE 062
0045 100 CONTINUE
. RESTRURAR EL NRDEN VP o M&TRIZ.
G046 101 D0 135 . = 1. NORTER
0047 K = NIRLER - L ¢+ 1
0045 Jo= IKiKY
0043 IF O J-K Y 1t ies
0050 105 D0 110 [ = Iv nHRBEP
0051 SAVE = ARRAY:T
0052 ARRATITHRY = -QFFL\(}. i
0057 110 AFRRYIIN) = SRS
0054 111 T = Wiki
0095 IF ¢ I-K ¥ 136, 130, 143
0054 113 DD 120 J= 1. NﬂrHEF
0057 SAVE = ARRRY(K.JY
0058 ARFr--h Jyoz -ARREL T
otq 12,~ ‘“’\I'\-:' - HUE
0060 130 CONTINUE
0061 RETURN
0062 END
4
FORTRAN IV VOI1C-036+ WED 24-MAR-B2 21:50:02 FAGE 001
0001 SURROUTINE CLEAN
C----- LIMFIA LA PANTALLA DE TODDS LOS CARACTERES ALFANUMERICOS
C----- Y ESTABLECE NUSUA POSICICH DEL CURSQOF,
0062 DOURLE PRECISION ARR2Y
0003 COMMON Y(410)+ V(410), YFIT(A10Yy PRMI1E) e X(1E) s IX(16),

3 XYZU16)y EC16)y ERX(16)y RETAC16)y DERIVI16)y B(16)4
2 AE(16)y ALPHA(LG 140, ARFAY(14.16), UMAY. PFF. NFy NYP,

¥ NFAR+ CHIZy ZHIS@1« CHISHR. MTHNL. ISTEF. ITO 0 IRAS E.
3 GRFAMF: RASEs SCALE. YMIN. Yhers ‘Y" No TiM&s. 1C16 ]
lCAFt Cy Uy ,%Hlv' NT. NFAFTO. % N’I‘T| FI3Vy FTOTAL

0004 LOTSS(9

Q005 CALL PLOTSS (I,
900+ CAL PLITES S/ ITOF
90T RETiRN

000z END



FGRTRAN TV

0001

0034
1

C---

—___FUEDE VARIAR DECDE UN ESPECTRG JF UM FICG WAST& Ui SEYTETD
T TRERTUREALOD.

122

UDIC-G3G+ SN 11-AFR-8Z 141i7rec

FUNCTION FUNCTN ¢ XDT.X4NT )
FUNCION DEFINIDA FOR TRES COMPLNENTES. CAD: N4 DT Eiie:

DIMENSION ¥i16) s J(6¢3iy D3i3in AL7 350 500300 CHUIYY RILID),
¥ ACS)

DATA ZF/3.,915/+ ZE/-2.2367+ COEF/3G.06¢/

DATA Alyﬁyg—lylﬁ'l-’{A. L,

D3 10 N=1, NT

J = JHIN-1) +1

IT(N) = X(J}
J-Yl+1
ALINY = X(J
J= J !
SC(N} = ¥iJ)
J = J +1
CHIN) = X()
J=J+1
FILIN) = X(J)
CONTINUE
CON25 = ( ZF-ZE Y / ( ZF-3.%Z22 )
CON34 = ( ZF4ZE ) ( ZF-3.%2E )

--__DEFINIIIUN DE LA FOSTZION DT LOS FICOS DE CADG COMFONENTE.

T N

U(lvN) = DI(Nl + SC(N}/2, - S87H(N./COEF
V(2sN) = DI(N) - SC(NI/2, - ,SR(CON2S2CHiN) /COEF
V(3sN) = DI(NY - SCU(NY/2, - SECON3LtCH(NY ‘COEF
V(4,N) = DI(Nv - SCIN:/2. 4 ,SECON34xTH(N: /COEF
V(GyN) = DT(NY = SCOM "2, 4 JSROONZSY HOY. 'CO5Y
U(6sN) = DIT(N! 4 SCIN ‘2. ¢ SECR(N ‘OQEF

FEANE o,
DO 30 N =1, NT

D0 3 J=1r¢
FUNCTN = FUNCTN < CRILNSRCE v 0 00 (D~ N el
‘ $4, /AL N/t’\h it 1. /' t
——__CAS0 PARTICULAR & WFARTD IGUAL £ [¢
NPARTG = 16
FUNCTN = ( 1. - ZUNCTN © ¢ XUNFRRTD)
RETURN
END



FORTRAN IV

0001

0002
0003

Geem

C

60

70
90

110
100

123

 VOIC-0306+ WED 24-WAR-E0 1110203 FAGE GC1

SUBROUTINE CHNGE

,_-_OBQEEUACION IE LOS RESULTADGS DE UNA ITER&CION EN L4

LA,

UOUBLE FRECISION ARRAY

COMMON Y1410y V(4100 YFITCA10)» PRNG1ESs ¥ (16)s IX{14)
1 OXYZ(16)y E(34)y SIGMAA(LAYy BETA(14)y TERTY(14)s B(1&).

¥ AEC14) ¢ ALFHAT16y16% s ARFAT(14. 160, UhéY' FEFY NPy NYF,

¥ NPAR, CHI2y CHISRL. THISQR. WOkl [STEF. ITCR. IRECE,

¥ GRFAKF. BASE. SCALE. YHIN. YHaY. IYHIN, TYHH: 151+ INDs
X IBLANCy ITs CCHIy M7y NFARTD, ¥ite NOIT, Pi2). FTOTAL

CALL CLEAN

TYPE 10y NOIT
FORMAT (“+ITERACION ‘4123
TYFE 20y CHISGR,CHISG!
FORMAT (7 CHI2= "+012,3s ('4612,55)7)
[0 40 T =1y NPARTO
TYFE 30y PRM(I}s IX(I)y X(I)y XYZ(I?v SIGHAACT)
EBEHAT E’ “11XAT 1K II I F19. 40 (" yFIS 4y 1%, F1S.4y 7
CALCULO DE LA FROFORCION LIE CADW COMFINEWTE,
PTOTAL = 0.
D050 T=10NT
P(I = .
Ui 60 N =1y NT
Nl =2+ (N-1)%5
N'7 =3+ (N-1113
FINi = XINLY % X(N2)
FTOTAL = FTOTAL 4 F(N)
IF ¢ FTOTAL.EG.C,  GCT0 80
D070 N=1, M
F(N) = F(N) £ 103, / FTOTAL
TYFE 90
FORMAT (/' PROFORCIOK DE CADM COMSQMESTE o )
D0 100 1= 1y NT
TYFE 110y 1y F(I)
FORMAT (' COMPONENTE “yI1+' @ " F15.4}
CONTINUE
RETURN
END
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rJa

(Y]

-~

FAGE 001

FORTRAN TV V01C-036+ WED 24-MAR-82 21
0001 PROGRAM RESFLT

€

C----- PROFOSITO |

G IMPRIMIR LOS RESULTANOS DEL AJUSTE Y LOS GRAFICOS DE
[ L0 ESPECTROS TEORICO Y EXFERIMENTAL.

C

(B SUERUTINAS UTILIZADAS .

e RESULT - IKPRIME LOS RESULTADOS.
C----- TRACE - IMFRIME LDS SRAFICOS,

00 [OMMON NPy NFARW NPERTOs UMAXy PFFy CHIZ) FRM(1879
% AYZ0163y X(16)y ERX(16)y Y(410),YFIT(4107y V(410}y IX(16).
¥ 17, CCHL, NTy YDn P(3)s PFTOTAL

a003 READ (3) NPy NPARy NFARTOs VKAX, PFFy CHIZ,
X (FRMITVy T=15NFARTC) Y (XYZ(D)y I=1)NFARTO),

(R(Tve T=1:NFARTOD» (ERX(D)e1=1,NPARTO)y (YC1)s1=1oNF)y
£ OFITD LN (WD TN (X(D) T NBRRTO) T COHI
¥ NIy YDy (F(D).I=1,NT), FTOTA

G INFRTHIR LOS RESULTAROS
0904 CALL RESULT

________ IKFRINIS EL GReF 10O
{05 CALL TR aCE

Ik T\FF 1
867 1 FDFHA*(’ FARA IMFRIMIR LOS RESULTADOS Y EL GRAFICO i
PRINT FTN4,DAT<CR:")

0002 STUF

WY ENI

t

FORTRAN TV V01C-036+ WED 24-MAR-82 21135132 PAGE 001 -
0001 SUBROUTINE TRACE

Casaas IHPRIME LOS GRAFICOS DEL PECT 0Y LA FUNCION DE AJUSTE
0002 COMMON N NP%Rv LEA%TB; PEF e CHIZ) P&H?légl XY%(lé)y
¥ X(16)y ERX(16Yy Y(410), Y1(410 V(410)y I¥(16)y ITy CCHI,

t NT, YD, P(3), PTOTAL
0003 DIKENSION BL(120)
0004 DATA AX,BLANC,STAR/ ‘X" 478’/
0005 Ct = Y(D)
000¢ 2= 0
0007 [0 1 T=1N
0008 TFOY(1)L6E,CIC=Y(T)
0210 IF(Y(D),LELC2IC2=Y(T)
00:2 IFCY1(D W LE.C)C2=Y 1L D)
294 IFYL(D).GE,CTICT=Y1(D)
0°16 1 CONTINIE
0017 WEITE(4511)C1,C2
(013 11 FURAATCIXA T HAXE ELLA ' KINE L)
5619, D0 8 IN=1.N
2220 R
%21 OFT = (C1-Y(I))R119,/:C1-LD)
00 GiE1 = (C1-Y1(I)IR139./(C1-C2)
0453 10k = 1+IFIX:ORT)
0374 I0F1 = 1+IFDM{ORDD)
¢02e KX = [0
5328 IF 10F1.6T, 10F KMAX=10R?
0cse D0 3 Ky=1,KMAX
0025 9 BLKNi = HLANC
9030 BL(I0K: = STAR
0611 RLITOFI) = AY
8t30 WRITECA) 1021y (BL (KN) KN=1KHAX)
VI3 10 FORMATCIX) T4s2X+A1412061)
003¢ 8  CONTINUE
0035 " RETURN
003% ENE



0042

5003
]» lr)4
0005
090s

0507
000¢
6009
001¢
o0t
0012
Ciid
2014
2015
0014
0017
001?
0019

6020
0021
0022
0022

0024
0029
0025
0627

0728
0029
1

10

2

40 .

3
20

6C
70
80
100
110

125

VG1C-03G+ WED 24-MAR-82 213131334 FAGE 001
SUBROUTINE RESULT

--IMFRIME LOS RESULTADOS DEL AJUSTE DE UNA FUNCION TEORICA
-~k UN_ESFECTRO MOSSRAUER.

R 1 v XYZ(16)s

COMMIN NFy NFARy NFARTO» UMAX» FFFy CHI2y F
10)y IX{16)s ITy CCHIy

¥ X(16)s ERX(16)y Y(4103, YFIT(410)y V(4

% NTy YDy P(3), PTUTAL

[IIMENSIOK STAR(120),TITLE(80)

DIATA STAR/120% %/

TTFE 10,

FORMAT(’ EL FROGRAMA RESFLT ALMACENA LOS RESULTADOS DEL’s/9
! DEL_AJUSTE EN EL FILE FTN2,DAT Y EL GRAFICO EN ‘+/y

X

) EL FILE FTN4.DAT.’

X TIFEE EL NUHBFE DEL ESPECTRO ANALIZADO(B0) &+
ACCEFT 20, TITLE

FORHAT(BOA])

WRITE(A

129)

HFTTE(4« I0)STAR
WRITE(4,40)TITLE
WNITEC4)10)STAR
WEITE (4,50)NFNFARTO UKAX) PFF
WRITE(4+60)CHI2
WRITE(4y70) (PRMCI) o XYZCT) o X(T)ERXCI) 9 1=17NPARTO)
WRITE (4,100) NT
WEITE (49110) (TsF(I)sI=1)NT)
WRITE(2:80)

RETURN

FORMAT(
_FORMAT(' “y120A1)

FORMAT (" "920X,80A1)

FORHAT(/////’ NUMERO DE CANALES FINAL(NF) ="y14/
%/ NUMERG DE PARAMETROS(NPARTO) ="114/
* ' VELOCIDAD MAXIMA(UMAX) ='F10,3/
1’ PUNTO DE DOBLEZ(PFP) ="4F9.4)

FORMAT(' 7y//* CHI2='yFB,4s//' VALORES DE LOS PARAMETROS'//
X 0¥, INICIAL +14Xs"FINAL 115Xy /ERROR")

FORMAT(/1Xr A3y OFF15,4s SXsQFF 15,45 3%y "4-"yOPF11,4)
FORMAT(///5X,’L0S SIGUIENTES SON LOS SIMEOLOS USAROS:’/
L S DATOS 3/

3 CURVA DE AJUSTE X!11117)

'ORhAT(’ ‘e//7 SE HAN CONSIDERQUD "1y COﬂFUNENlES’y/y

KOPOFCION DE CADA COMPOMENTE !
FDFH@T" COM=ONENTE 7 +' 0 F15.4)
END
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