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摘 要

用单能级布旗特— 维格纳 ( S L BW )公式的迭加表示由单一元素的多种同位素产生 的

具有多个共振的中子总截面
.

应用复几率积分计算截面的多 卜勒展宽
.

在给定共执能量和共

振总宽度估计值的情况下
,

通过对共振透射率降落面积实验值的最小二乘法拟合
,

决 定 共

振的中子宽度
.

以 A L G O L语言编写了中子共振参数面积分析程序
,

在国产 D J S一 21 机上对
2 ` , N p 从 44

到 52 e v 能量范围内
、

包括八个共抓的 162 个数据点进行试算
,

所得的结果与W
.

K ol ar 的工作

一致
。

核物理研究和核工程设计中往往不能直接使用精确测量得到的实验共振截面
,

而是

使用由实验共振截面提取出来的共振参数
。

这是因为
:
任何实验共振截面都受到多 卜勒

展宽和仪器分辨展宽以及 ( 除透射数据外 ) 多重散射的影响
,

提取共振参数的过程可以

最有效地修正这些影响 ; 其次
,

由共振参数产生的截面能保证满足物理 上的要 求 , 第

三
,

使用共振参数既易于计算共振的温度展宽
,

又使我们能用比较少的参数表示可分辨

共振区截面随能量急剧变化的详细结构
,

还便于估算不可分辨共振区的平均参数
.

F
.

H
.

F r o h ne
r 〔`〕 曾详细评述各种共振理论计算公式和参数分析程序

.

使用最早
、

最广泛 的是单能级布赖特— 维格纳公式
,

由这个公式得到的共振参数具有物理意义明

确
、

统计分布函数巳熟知
、

易于计算共振的温度展宽以及拟合技术比较简单等特点
,

但

是它没有考虑共振能级之间的干涉效应
,

不能用于能量较高的共振和裂变核的情况
.

在

各种中子共振参数的分析方法 中
,

面积分析法是最简单和最常用的方法
,

它的主要优点

是不受仪器分辨函数的影响
.

60 年代以来
,

随着中子飞行时间谱仪性能的提高
,

在低能

中子核反应 中观测到的共振数目越来越多
,

因而早期的手算和图表面积法 已不能适应需

要
.

1 9 6 3年 s
.

E
.

A t at 和 J
.

A
.

H ar ve y 报告了一个单能级共振参数电子计算机自动面积分

析程序 〔“ 〕 ,

这个程序用现 已陈旧的 F O R T R A N I 语言编写
。

在广泛使用中
,

出现 了 许

多这一程序的变形和改进
,

由W
.

K ol ar 用 F O R T R A N F 语言编写的程序是近期改进的

代表 C“〕 。

这一程序配合大型高速的 I B M 3 60 或 I B M 1 8 0 O电子计算机使用
。

我们用 A L G O L语言编写了配合国产 D SJ 一 21 机的面积分析程序
。

本文将分别叙述

透射理论公式及其数值计算方法
、

面积拟合技术
、

程序结构以及对
2 37 N p从 44 到 5 5 e v

能

量范围内的透射数据进行分析所得的结果
。
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一
、

理论公式及数值计算

对于非裂变核
,

如果中子能量在 I k e v 以下
,

共振能级之间的干涉可以忽略
,

我们可

以用 S L B W公式描述总截面
。

对单一 同位素
,

若能量以
e v
为单位

, 4二大
“
用巴为单位

,

则

S L BW公式可以写为 〔 3〕 :

。 , (:
·
) = 4。 :

十

哮豁翌
r g r二

( E
。 一 E

l,

)
“ + (厂 / 2 )

“

( E
。 一 石“

) g厂二
。 j

一 5
·

7 2 5 “ 1 0
3

硕石万歹了不匡万江
’ ( 1 )

式中第一项为势散射项
,

第二项为共振项
,

第三项为势散射与共振的干涉项
。

如果样品 ( 靶 ) 是 由同一元素的 j 种同位素组成
,

则这样品的中子截面由各同位素

截面的和表示
,

求和时各项的权重为各同位素的丰度 f
, ,

而 E f
, = 1

。

]

又如果在单一同位素中能观测到久个共振
,

并设 E ;
、

r ,
、

r 二
;和 g *分别为第久个共振

的共振能量
、

共振总宽度
、

约化中子宽度和统计权因子
, T
为各同位素的有效核半径

, a

为出现共振的各同位素的势散射振幅
,

那末总截面可以写为
:

。

(E
“
) 二 4万 , ` 十

一

旦
。

5 2 X 1 0

丫石万
一

r , ( f夕 r二) ,

E
几 ( E ; 一 E ,,

)
“ + (厂月/ 2 )

“

一 5
.

7 2 5 X 1 0 3

_ _

( : , 一 : I’
) ( fo r 二)

; a

石
护下二一一一一二石二二下一 , 一 7 二二一, .

几 L上几一 力
’ ,

)
`

+ 气里几/ 艺 )
“

( 2 )

假设多 卜勒展宽可以用高斯函数表示
,

那末经多 卜勒展宽后的截面为
:

, ”
, 、

I f
” _ / 。 ,, 、 _

厂 了E 尸 一 E I’ 、 2
1

) 二 ,,

叼
乃

’

) 二 刁护不」
。 。 、 二

’
`

) e x ”
L
一
犷一习一月

“ 乙
” ,

其中刁为多 卜勒宽度
.

仪器分辨率的不够理想引起共振截面的分辨展宽
,

设它也能用高斯函数表示
,

射率可写为
:

( 3 )

则透

、̀ .`产

性月
亨尹.、

,

户J

Ed
、
、rJ2、 ..J~

, 。
、

1 「· 产 、 , ,
”

, 、 、
f r

1 “ 、乙 ` , “ 天(百挤户厂 }
。 e x ” L 一 丈V口乙 、几

`

) “ e x p飞一 L
刀` 一 E ,

R ( E
:

R (凡 )为仪器的分辨宽度
.

迈常情况下
,

从测量获得 的数据还受到一些其他因素的影响
,

例如分析能区外的巨

共振和中子束随中子能量变化而出现的起伏等
.

我们用一墓线多项式 P (马 )表示这些影

响
,

P ( iE )为
:

p (尽 ) = K
。 + 凡 /了瓦 + K

Z

/ E ` .

(5 )

因此
,

透射率的理论计算公式可写为
:
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E,一。一,
一

(E
E

.

R
一PXEaN一PX一7T一了

T
。

(刀` ) = p ( E i ) * (刀、 }
d E 产

·

`6 ,

多 卜勒展宽截面的表式 ( 3 )包含了多个重积分
,

这对电子计算机来说仍是一种 冗 长

的计算
.

曾出现了许多计算这种截面的方法 川
,

我 们采用的是复几率积分法 帅
.

设 有

复变量之 = 七+ 初
,

则复几率积分为
:

ó、.产、 .产ù
吕OU

ó

`
、户̀、

其 中

` f
一 e 一 : `

汀 J 一 。 之 一 S

W (之) = U (若
, 刀) + i V (七

, 刀)
,

r : r 七 _ 、 _ 1 「“ 刀
口 气g 一刀) = 一 l 万 `

一
一灭了二一一百一 己 口 s

万 J一 灭右一 s )
`

+ 刀
`

( 7 )

V (若
, 刀) = 工 {

-

7T J 一

若一
s

一 (若一
:
)

2 + 刀2

e 一 “ z ` s

用复几率积分的实部和虚部表示多 卜勒展宽截面
,

可在保证精度的情况下缩短 计 算 时

间
。

把 ( 2 )式代入 ( 3 )式并令
:

几一刁万
,, 一 E ,

刁

_ E孟一 E ,

刁

久 l二

对我们所讨论的问题来说
,

允许做如下假设
:

,
_
月 、 2

/ 二
, 2 二 , ,

l
_

1 1
. 5乙 \

、 上 ’ “ 口 ’ 从 。 ” 火 u

护歹 不初
一 “ 护矛

~

一铲 一

丽口

( 2 ) r 义/ Z E浇<< 1
.

则 。 刁 (E
` ) = 4二。 + 多丫不

刁
专“

。 r : ) * {
6

·

5 2 · `。·

f才
_

-

目勺
_

_
’

2 ( E
产
)
“ 了2 ,

+

〔
6

·

5 2 · ` ” 5

碳ha
一 2

·

8 6 2 5 · ` ” 3·

〕
V “̀ ; , , , ,

{
.

( 1 0 )

为进一步简化
,

再令
:

a 尹 二 4万 : 2 5

S =
2了万

刁

6
。

5 2 x 10

了歹

H = 6
。

5 2 x 1 0 5
刁

2 ( E
尹
)
“ ` 2

K = 2

G =

8 6 2 5 x 1 0 S a

并把 ( 1 0 )式代入 ( 6 )式
,

即得
:

T
·

`E ` ,一
p`一 N二味耀器

万 {二二
P

{
一 N “于“ ` “ , ;

·

〔`
G一 H“ ; , U`“ , , : ; , + ` H , ; 一 K , V “̀ ;

, , , )〕}二
p

{
一

〔叙葺
一

〕
’

}
、 : 了

.

( 1 1 )
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用类似的方法也可得到
日T

。

(E * )

。 ( f夕 r二)
,
的表式

。

我们编写了专门的程序计算复几率积分的实部和虚部
,

并用常见的复化梯 形 法 哟

计算 T
。

( iE )和
口T 。

( E 、 )

口( f g r 二) ,
。

若用 b表示积分的低限
,

用人表示间隔的宽度
,

j 表示间隔 的

数目 ( j = 1 , 2 ,

… n
)

,

那末 ( 1 1) 式中的指数函数可写为
:

二 p

{
一

〔食子〕
2

}…
p

{
一

[且褚鼠子丝〕
“

}
= 二 p

{
一

〔韶
一

〕
“

}二
p

{
2
嗓截黔

一

〔忐〕
2

}
·

( 1 2 )

这样
,

在程序中可以使用循环语句
。

此时
,

要求在积分的下限处指数值不为零
,

这可以

用缩小积分区间的方法来保证
。

我们取凡 十 4 (R E ` )和 iE 一 4 (R E i) 作 为积分的上下限
,

计算表 明
,

取这样的积分限巳能达到 9 9
.

9 9 %的精度
.

还有
,

在程序设计中需要 仔细地

考虑
,

使由此决定的 E 尹
值与前面计算多 卜勒展宽时所用的 E 尸值相同

。

积分区间内所划分的间隔数目近似地等于积分限内所包含的道数
。

为了提高计算精

度
,

这个数 目还可以通过倍乘因子来加以扩大
。

二
、

面 积 拟 合 法

应用曲线最小二乘原理 〔’ 〕作面积拟合时
,

被拟合量是共振区域中透射率降落 的 面

积
.

考虑到如果各共振接近
,

在分析中引入分辨展宽修正可以提高分析的精度
,

而只增

加少量的计算时间
。

因此
,

我们仍用 ( 4 )式来计算透射率降落的面积 ( 即各道透射 率 之

和 )
.

在表式中出现 E ;
、

r *和 ( f g此 ) ,三组参量
,

面积分析是在给定 E ;和 r ; 值的 条件

下
,

对 ( f g r盘) ,的初值
,

用最小二乘法拟合确定最佳的 (匆此) ,值
.

假设 ( f g r 二) , 的 初

值仍以 ( f g弓 ) ,表示
,

以 ` , _ , 表示第 m个共振所包含的道
,

则作截断泰勒展开有
:

E T
。
〔E ` , r , ;刀 , ; ( f g r二)*

+ 占( f g r二); 〕
,孟一加

口 E T
。
〔E ` ; r , ;刀 ; ;

( f g r二) , 〕
= 名 T

c

〔E ` ; r , ; E ; ;
( f夕 r二) ,〕

+ 艺二通
二鱼

a ( f夕r二)
;

6 ( f g厂
i孟_ 用

( 1 3 )

假设共有 M个共振
,

而月对第m个共振只有相邻的两个共振对它的透射率降落作 出 有 意

义的影响
,

并取 创匆 r二)
。 二 占(匆r 二) ,

= o
,

则由最小二乘原理有
:
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乙

又, ·
阴一 1

口乙 T
。
〔万 ` ; r , ;万 , ; (了夕r二) ; 〕

-丛
二丝一一一一一

一一
一

一一一一一 占( f g r

日 (子a r二)
; ,

“ 艺 T
。

以
. m

E 、 ) 一 E T e

( E ` )
流一 nt

右边表示 第 , 个共振透射率降落面积实验值与理论计算值之差
,

m取 l
、

2
、

… M
。

( 1 4 )

由 此联

立方程
,

可解得 创匆式 ) ,
.

然后用 (匆以 ) ; + 。 (匆式 ) ,作为新的初值进行下一次迭代
,

直至满足收敛标准为止
。

我们所取的收敛标准是
:

艺 T
c

( E ` ) 一 乙 T
e

( E ` ) ` 0
.

0 0 1 p S A侧而 T , ( 15 )
1又 l之

P S A为透射率实验观测值的百分统计误差
,

T ,为共振人的初道和末道透射率中的较大者
,

N *为共振几所包含的道数
.

由拟合获得的 (匆 r二) ,值的标准误差为
:

日名 T
。

( E ` )

}SP
“

·

.aT 、 瓜 / 孕
一石一

d ( fg刃瘫)久
( 1 6 )

(匆弓 ) 、的初值可由下式作近似估算
:

( f扩二)*
=
一 训盯

r * 〔 In T
。

( E , ) 一 In T
,

( E 二 )〕

N ( 2
.

6 0 8 只 1 0。 )

一

C万 ( 1 7 )

式中T 。
( E劝是能量为 E *时的透射率

,
T

。

(E 、 )为共振初道和末道实验透射率中 的 较 大

者
,

。 _ 八 。 。 .

1
。

6 6召乙
2

( E
】 ) + R

Z
( E万

与 F ` `二 V . U ` , ~
.

一 -

-
一一

~ - - - ` ` 一 . `乙 ` ` -

-
~ ~ ~ ~ 二~ ~ ~ 之三二二-

1
’

孟
( 1 8 )

它是为提高估算值精度而引入的多 卜勒展宽和仪器分辨展宽的修正
。

为了估算基线多项式 ( 5 )的系数 K
。 、

K
,

和 K
Z

的初值
,

我们设 T
。

( E刁为平滑区实验透

射率
,

a( E i) 为由 ( 2 )式计算的相应的截面值
,

则有
:

T e

( E i ) = P
e

(E ` )
e x p 〔 一 N a ( E i )〕 ( 一g )

用基线多项式 ( 5 )拟合由 ( 1的决定的尸
。

( E ` )
,

便可得基线多项式的系数K
。 、

K : 和 K
o .

以

它们为初值计算T
。

( E ,.) 并在迭代中继续提高 K。 、
K :和 K Z

的精度
.

三
、

程 序 结 构

我们以 A L G O L语言编写了基于上述原理的面积分析程序
。

图 1为这程序的示意 框

图
。
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开开 始始

读读入数据据

读读入寿
。 、

k
:

和存
:::

计计 算 : T`

( :
,

) 及华互争上上
口口( f g厂云)孟孟

调调过程5 1河 HHH

fff夕r 二)
, > o ???

计计算 ( ro r二) ,
一 。 ( r: r二)*

,

打印 z :::

计计算平淆区数把把

计计 算 误 差差

计计 算式 和 几几

打打印结果果

结结 束束

图 1 程序框图

在程序的说明部分
,

我们安排了四个过程
:

( 1) O P Z T Z过程
:

它的功能是构成求解基线多项式系数 K
。 、

K : 和K
Z

的方程组的系

数矩阵 Z T Z
.

( 2 ) S IM IH 过程
:
用迭代法计算上述的 Z T Z的逆矩阵以及核对矩阵 C H E C

.

在正常

情况下
,

C H E C为单位矩阵
,

需要时可用快速打印机印出
.

( 3 ) SMI H过程
:
用逆矩阵法求解正规方程组 ( 1 4 )并计算解的相对精度

.

( 4 ) P F C N过程 :
计算复几率积分的实部和虚部

。

方法是对不同的变数范围以不 同

的多项式逼近 U 和 V
。

从图 1 可知
,

(匆 r二) ; 的初值可以由使用者直接给出
,
也可以由程序从实验 数 据估
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计
,

如属后者
,

使用者应在数据区置 (匆嵘 ) ;为零
.

使用者可 以通过置选择因子 I C于不同的值而实现对 K
。 、

K
;

和 K : 的不同处理方法
:

( 1 ) I C = 0
,

在数据区提供系数K 。 、

K : 和K : ,

( 2 ) I C = 1
,

估算 K
。 ,

置 K : = K : 二 o ,

( 3 ) I C = 2 ,

估算 K
。
和 K

, ,

置 K
: = 0 ,

( 4 ) I C = 3 ,

估算K
。 、

K ;和 K
z -

当计算出现异常时
,

程序将作出反应
。

例如
: 当迭代次数巳超过允许的最大迭代数

时
,

机器停止迭代
,

宽行打印记号
“ M A x I T

”
及迭代次数

,

然后用 (匆式 ) , 的当前值继

续往下计算
.

又如当经 。 ( f g嵘 ) ,修正后的 (匆 r 二)*为负值时
,

机器也停止迭代
,

宽行打

印记号
“ N E G F G G N O I T ” 及前一次的迭代次数

,

并用前一次迭代获得的 ( f g r 二)
; 值

往下计算
。

程序有两种输出功能
:

( l) 如开始计算时按下控制台上的技钮 K 3 ,

则开关跳 J U M P ( K
: ,

)L 起作用
,

在运

算过程中窄行快速打印 E ; 和 (勿嵘 ) A初值
,

矩阵 z T z
,

A IT
,

c H E c 以及各次迭代的次

数 x T和迭代结果 占( f夕r 二) ,
、

( f g r二) ;
、
兀

。 、
兀

:

和兀 : .

( 2 ) 计算完毕后宽行打印下列信息
:

字符 A R E A A N A L Y S I S O F T R A N S M I S S IO N D A T A

E L E M E N T ( 供使用者在其后填上分析的元素名称 ) ,

共振能级的位置 E”

共振能级的总宽度 r * ,

迭代次数 IT ,

列表给出各共振的 (匆 r二) *
、

r乳;
、

百分误差和 r
。 , ,

线性方程组解的相对精度 ,

列表给出各道透射率的实验观测值
、

计算值以及本底值
。

四
、

应 用 例 子

我们曾在国产 D JS一 21 机上用这程序分析了
“ 3 7

N p从 44 到 5 2 e v
范围内包括 1 62 个透射

数据的八个共振
,

经两次迭代获得结果
,

计算时间接近 40 分钟
。

输入的全部实验数据以及与实验条件有关的数据均取自W
.

K ol ar 的报告 〔“ 〕
.

下表

给出分析的结果及与W
.

K
o
la

r工护的比较
,

可以看出
,

两个结果是相当一致的
.
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表 分析的主要结果及与
`

W
.

K o la r工作的比较

共 振

本 工

能 量 r孟 (e v)
约化中子宽度

因子
( fg 厂月) 几 (

e v

) 百 分 改 差 (% )

作 W
.

K o la r工作

0
。
5 0 4 23 x1 0 2

0
。

9 4 83 0 x1 0 2

0
。

4 87 2 8 x1 0 2

0
.

4 839 9 x1 0 2

0
.

7 4 297 x1 0 2

0
。

3 1 9 4 6 x1 0 2

0
.

4 601 5 x1 0 2

0
。

45 7 6 0冰 1 0 2

本 工 作 木 工 作 W
.

K o la r
工作

0
.

5 0 42 2 x1 0
2

0
。

49 3 81 x1 0
2

0
.

7 7 4 8 2 x1 0
2

0
。

4 83 9 8火 1 0 2

0
。

47 29 6 x1 0
2

0
.

3 1 9 4 6 x1 0 2

0
.

4 6 01 4 x1 0 2

0
.

45 9 66 x1 0
2

0
.

4 67 0 x1 0
一 3

0
.

5 2 8 8 x1 0
一 3

0
.

4 0 6 0 x1 0
一 4

0
.

1 2 4 0 x1 0
一 5

0
。

1 3 4 4义 1 0
一 3

0
.

1 8 2 4 x1 0
一 3

0
.

9 4 2 6义 1 0
一 4

0
.

2 07 3 火 1 0
一 5

…W .K 。 `一工作

…。
.

46 6 6 x1 0
一 “

) 0
.

2 8 8 4 X1 0
。

{ 0
.

45 05 xi o
一 `

1 0
.

1 2 4 2 x1 0
一 5

{ 0
.

1 3 遵3 火 1 0
一 “

} 0
.

i s 2 2 x一。一 3

1 0
·

43 0 2` 1 0一

Jo
·

2 07 5 X1 0
一 5

2
。

2

2
。
1

l 0

2 8 0

3
.

7

2
。

4

7
。

3

1 5

2
。

2

2
。

1

l 0

2 8 0

3
。

7

2
。

4

7
。

3

1 5

基线多项式系数 (I C = 2) a ( fg 厂幼久的相对精度

= 0
。

75 8 465 27

= 0
。

849 2 89 9 2

= O

一 0
.

93 8 67 65 8丫 1 0
一 吕

一 0
.

7 1 5 0 8 4 0 0火 1 0
一 吕

0
。
1 9 85 1 3 8 0K

0
。

67 6 2 4 0 4 8 x

0
。

1 5 03 3 1 5 2 X

0
。

7 9 6 0 2 69 0 X

1 0
一 ,

1 0
一 7

1 0
一 7

1 0
一 3

:
00
ó

KKK
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