Fitovani polského méreni

Toméas Opatrny

12. tinora 2020

Zpréava z polského méfeni [1] uvadi obrézek (obr. [1| vlevo), ve kterém jsou zietelné odlisitelné dvé
datové fady - jedna s vy$Simi hodnotami a druhd s niz$imi. Podrobnéjsi zkoumani (obrazek v pdf
prevedl J. Fiurdsek do formatu eps, ze kterého lze odecist éiselné hodnoty soutadnic) ukazuje, Ze
se stiidavé lisi liché a sudé datové body. Toto je vidét na obr. [1] vpravo (pfislusné datové hodnoty
uvadim na konci tohoto dokumentu). Nejjednodussim vysvétlenim tohoto chovani mize byt artefakt
zplusobeny napr. zaokrouhlovaci chybou pfi ¢asomire a nacitani dat do jednotlivych kanalt v daném
spektrometru. Pokud by se sitka ¢asového okna u sudych a lichych kanald lisila o cca ¢tvrt promile,
nezpusobilo by to témér zadnou pozorovatelnou zménu u moessbauerovskych meéfeni s dostatecné
velkym efektem (jednotky az desitky procent) a niz$im poétem countt v kanélu (jednotky ¢i desitky
miliont). V tomto ptipadé se ale jednd o méfeni s velmi malym efektem (cca jedno promile) a vysokym
poétem countt v kandale (dvé sté miliont), takze rozdil étvrt promile je jasné rozeznatelny.
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Obrazek 1: Levy panel: obrazek ze zpravy [I], pravy panel: data odectend z obrazku vlevo a barevné
odligené liché (Cervené) a sudé (zelené) body.

Tento artefakt lze odstranit posunutim hodnot v lichych kanélech o 25 764 countt dolt a v sudych
0 25 764 countti nahoru. Ve vysledku dostaneme obr.

Takto upravena data lze fitovat vhodnymi k¥ivkami. Podobné jako v pfipadé dat naméfenych J.
Navarikem jsem pouzil celkem 14 parametrt: tfi z nich odpovidaly kvadraticky prohnutému pozadi,
tf1 singletu, ¢tyfi dubletu a ¢tyfi sextetu. Vysledny obrazek je na obr. [3spolu s fitem dat J. Navatika.

Vysledny fit mé v piipadé dat J. Navaiika néasledujici parametry: Pozadi: y = a + bv + cv?,
kde a = 2.9551 x 107, b = 4.0459 x 10? s/mm, ¢ = 1.9666 x 10? s>/mm?. Singlet: stied (—0.0999 +
0.048) mm/s, polosiika (0.22884 +0.045—0.049) mm /s, amplituda (4.8282+0.65—0.75) x 10*. Dublet:
stfed 0.41432 mm/s, vzdalenost 0.76181 mm/s, polosiika jednoho piku (0.258 +0.070 — 0.075) mm/s,
amplituda (1.79 + 0.38 — 0.45) x 10*. Sextet (Sest Lorentzii, fialova): stied 0.087365 mm/s, vzdalenost
druhého a patého piku 6.0241 mm/s, polositka jednoho piku (0.25 + 1.4 — 1.9) mm/s, amplituda
druhého a patého piku (5.86 + 3.2 — 4.2) x 103. Vzdélenosti ostatnich pikii jsou ve stejném poméru
jako v ¢lanku v Nature Comm., amplitudy piki jsou v pomérech 3:2:1 (prvni:druhy:tieti). Optimalni



2.151e+08
‘5;.‘..-..._&.. - "._ 2. . ‘e o= -.g:'--g'z
2.15e+08 ’..'_4{":}}&.};.;_:’.% -.:‘,:.‘ ‘.-}:?;"&":..,*‘.{-.:\’_:r |
R DRI e e s ’
12 e :
g ..: ‘:’ :‘.
o 2.149e+08 v
QO LRI
N
“z
2.148e+08 §
2.147e+08 — : : ‘
T4 2 0 2 4
v [mm/s]

Obréazek 2: Data ze zpravy [1] po odstranéni artefaktu nerovnovahy mezi lichymi a sudymi kanaly.

hodnota x? byla 614, neurcitosti byly odhadnuty tak, e se kazdj parametr ménil pfi zafixovangch
ostatnich hodnotéch tak, az x? vzrostl o cca 30 (odpovida jedné smérodatné odchylce). Vysledné plochy
pod kiivkami jednotlivych komponent jsou singlet (38 4+ 9)%, dublet (32 + 9)%, sextet (30 £ 9)%.

V ptipadé polského méfeni jsou hodnoty nasledujici: Pozadi: v = a+ bv + cv?, kde a = 2.150 x 108,
b = 6.63 x 10> s/mm, ¢ = 2.003 x 10! s2/mm?. Singlet: stfed (—0.062 4 0.045) mm/s, polosiika
(0.236+0.045 — 0.049) mm /s, amplituda (1.32+0.17 —0.75) x 105. Dublet: stied (0.253+0.055) mm/s,
vzdélenost (0.85 + 0.10) mm/s, polosifka jednoho piku (0.252 + 0.045 — 0.040) mm/s, amplituda
(7.9 + 1.2 — 0.95) x 10%. Sextet stied (0.09 + 0.09 — 0.11) mm/s, vzdalenost druhého a patého piku
(5.97 + 0.25 — 0.18) mm/s, polositka jednoho piku (0.237 + 0.85 — 0.60) mm/s, amplituda druhého
a patého piku (4.03 4+ 1.1 — 0.95) x 10%. Vzdalenosti ostatnich pikf jsou ve stejném poméru jako v
¢lanku v Nature Comm., amplitudy piki jsou v pomérech 3:2:1 (prvni:druhy:teti). Optimélni hodnota
x? byla 455, neurcitosti byly odhadnuty tak, Ze se kazdy parametr ménil p¥i zafixovanjch ostatnich
hodnotach tak, az x? vzrostl o cca 30 (odpovidéa jedné smérodatné odchylce). Vysledné plochy pod
kiivkami jednotlivych komponent jsou singlet (24.2+3.4)%, dublet (31.1+4.3)%, sextet (44.6 +7.6)%.
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Obrazek 3: Fitovani Moessbauerovskych dat prezentovanych J. Navafikem na AS PiF (levy panel)
a dat z polského méfeni [I] (pravy panel). Pozadi - zelend kiivka, singlet tmavé modra, dublet svétle
modré, sextet fialova, vysledny fit Cervena.

Jak je vidét, tyto hodnoty jsou kompatibilni v ramci odhadované nepresnosti. Zajimavé je téz
srovnani s daty dohledanymi J. Pechouskem [2], ktera by dle oznaceni (10% Fe RT) mohla odpovidat
vzorku z puvodniho ¢lanku [3], viz obr. 4| (vystup ziskany od kolegy). V tomto pfipadé dava fit s
volnymi parametry vSech t¥i komponent zastoupeni sextetu cca 40%, coz je v dobré shodé se zde
uvedenym fitem polského méteni (44.6 + 7.6)%.



Pro vizualni srovnani uvaddim i pfekryv dat ze zpravy J. Pechouska, z méteni J. Navarika a z
polského méfeni v procentni skale na obr.

Ch 512 Mode: Ampl. %x2=601.88 (1.204) [stoichiometry]
Parameter Value StD 42620000 + 57F e
(0) Base Line: 42552330.11088 Unknown
Singlet (1): [ 30.94% ] [ Monopole ] 42600000 -4 i
(1) AMPLITUDE: 37280.83717 Unknown
(1) ISOMER SHIFT: -0.03932 Unknown
(1) LINE WIDTH: 0.58200 Unknown 42580000 +
Doublet (1): [ 29.25% ] [ Quadrupole ]
(2) AMPLITUDE: 17620.49095 Unknown 0 1
(2) ISOMER SHIFT: 0.36080 Unknown & 42560000
(2) Q. SPLITTING: 0.88865 Unknown g
(2) LINE WIDTH: 0.58200 Unknown > i

& 42540000
Magnetic (1): [ 39.80% ] [ Magnetic ]
(3) AMPLITUDE: 3996.15090 Unknown
(3) ISOMER SHIFT: 0.01719 Unknown 42520000 +
(3) MAGNETIC FIELD [T]: 30.83582 Unknown
(3) LINE WIDTH: 0.58200 Unknown

42500000 +
Total spectral area: 110139.23797 .
42480000 + . ‘ . ‘
Ground state Excited state y ! ‘ ' '
prous i -80 40 0 40 80
Eg=0keV Ee = 14.4129 keV
gg = 0.18088 ge = -0.103267 [mm/s]
1ig = 0.09044 1y e = -0.154901 iy
Qg = 0barn Qe = 0.16 barn Headline:
History: A01471.MOS=>FOLD(512.5)=>CAL(A01426C)

Multipolarity: M1 Calibration factor: 0.037667

Zero velocity channel: 253.639
X range: [ -9.516222 , 9.731731]
¥ range: [ 42483378 , 42570220 ]

Obrazek 4: Puvodni fitovani dat A01471 ze zpravy doc. Pechouska [2].
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Obrazek 5: Prekryv dat ze vzorku A01471 (¢ernd), z méfeni J. Navatika (zelend) a z polského méfeni
(Cervena).
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Vychozi data ziskana z obrazku [1], liché datové body

215049316
215029932
215012172
215013925
215015541
214987793
215015985
215035952
214996165
215011138
215003062
215016132
214954756
214895445
214875331
214938020
214919373
214964448
215002766
215022297
215007316
215015836
215013639
214965480
215026848
215015985
215007030

215045053
215017156
215006881
215008350
215000272
214966653
215013925
215024790
215012319
214990286
215005561
214975755
214961955
214844056
214895149
214944481
214927449
214986029
214993819
215041091
215000569
215025087
215017746
214997485
215037123
215024790
215058124

215029194
215020830
215042560
215022150
214991318
214974435
215011138
215024061
215036976
215001159
215012022
215000716
214931852
214840382
214913058
214949917
214888541
214979282
215006734
215008645
215017156
215030818
215018625
214993221
215011138
215051809
215041526

215032286
215037713
215038304
215026554
214966653
214995286
215014074
215026110
215010694
215023470
215007169
214994401
214920110
214810723
214937429
214929508
214946539
215006734
214998805
214975755
215013786
215002036
214979429
214993525
214990580
215020683
215027874

215018190
215016426
215023029
215014812
214999543
214982069
215019363
215028168
215009227
215038009
215000716
214979132
214939487
214830542
214919373
214937723
214917462
214975755
215003356
215015985
215024496
215024061
214984127
215016279
215002913
215027144
215001010

215042413
215030965
215033015
215025677
215015541
214976781
214997632
215035803
214980011
215011434
215024790
214956076
214959609
214823795
214939634
214927302
214958871
214986473
215019363
214993081
215034188
215017305
215003209
215010694
215014812
215040797
215025087

215026848 215024790 215040650 215037123 215037713 215038304

Vychozi data ziskana z obrazku [1], sudé datové body

214984127
214961068
214968999
214958577
214949473
214951819
214969589
214969293
214993525
214953583
214950795
214941103
214925981
214791052
214808526
214885318
214865637
214934936
214940815
214973106
214943308

214993525
214967235
214981479
214941250
214935962
214937576
214935083
214977371
214964742
214975460
214957995
214920546
214933025
214788698
214820121
214882817
214877823
214943602
214949770
214966062
214961808

214987350
214967235
214954903
214968999
214933469
214940224
214951090
214952853
214981626
214974723
214977518
214950646
214878560
214772258
214867401
214896766
214888835
214952704
214933173
214952704
214956666

214985743
214973403
214977075
214969737
214933910
214949770
214964889
214964742
214963128
214936699
214961808
214934642
214870928
214767411
214851837
214883399
214881350
214954903
214963866
214965621
214949326

215004676
214962685
214960782
214943899
214951237
214962396
214968120
214981043
214967088
214990876
214976051
214925105
214872099
214748617
214849780
214873715
214885457
214958142
214944334
214943455
214976492

214964013
214970613
214961217
214958142
214939193
214975017
214959462
214974574
214958281
214959166
214953000
214933616
214832018
214736579
214886926
214868721
214890745
214919077
214943161
214969293
214967679

215052400
215023470
215012022
215008497
214998952
215008645
215039771
215049899
215026554
215015106
215020387
214968269
214912623
214831280
214950205
214907187
214952853
215001742
215032721
215006881
215009670
215023029
215035369
215013492
215020536
215031252
215028759

214984127
214968416
214986029
214973550
214922604
214970023
214960488
214967826
214938167
214958871
214932737
214931270
214840235
214788698
214878701
214856971
214909098
214951819
214983832
214962396
214963569

215027580
215019066
215005561
215008203
214993525
215001742
215030079
215023470
215016279
214998658
215014368
214976051
214903219
214829075
214946539
214926719
214982069
214994845
215013786
215050932
215009818
215014812
214992197
214980306
215007760
215013195
215021126

214972967
214985743
214950205
214962249
214914379
214940521
214977665
214959166
214981043
214985447
214943161
214919520
214850664
214783417
214908072
214861669
214930238
214967530
214953000
214971639
214968703

215029496
214998511
215023029
215021126
214968416
215009080
215020387
215059444
215022150
214992787
214990580
214961217
214901464
214835684
214933910
214891477
214967530
215009670
215012458
214998658
215007464
215008497
214999831
214985743
215024357
215029496
215022740

214990727
214974287
214956370
214946686
214919077
214969440
214968269
214956517
214956666
214949473
214966949
214925391
214819826
214810872
214880906
214880612
214921431
214959315
214957845
214967235
214972230



214962979 214981043 214961512 214973697 214970613 214965915 214966949 214968703 214945219
214955788 214979132 214967088 214960929 214983685 214940521 214958577 214951237 214963569
214945219 214947121 214937290 214944481 214926572 214949179 214979576 214946833 214971639
214955050 214938896 214939930 214970319 215009227 214959462 214972377 214987350 214987063
214974723 214955197 214964013 214987350 214983685 214972671 214986767 214960635 215006293
214959609 214996755 214968703 214989998 214961512 215011138 214987063 214968999 214979723
214991614 214982069 214995574 214984266 214979132



