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一种基于 Windows界面的正电子湮没谱分析软件包*
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摘暋要:在保留正电子寿命谱分析程序PATFIT和连续谱分析程序 MELT主要优点的基础上研究

开发了一个新的正电子湮没谱分析软件PASA。主要的改进包括:将PATFIT、MELT和多普勒展

宽谱3种正电子湮没分析方法集成在 Windows界面程序中,MELT程序脱离 MATLAB环境独立

运行;编写了完整的多普勒展宽谱分析程序,谱文件的读取、输入参数的调节和拟合结果的输出更

加方便快捷,重点加强了正电子湮没实验谱和拟合结果的图形显示。介绍PASA软件的使用经验。
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1暋引言

正电子湮没技术因其对材料电子密度的高度敏

感性而成为一种研究电子结构和缺陷性质的有力手

段。常用的正电子实验方法主要有正电子寿命测

量、多普勒展宽测量和角关联测量技术。正电子寿

命谱能近似地表示为有限个指数函数衰减项与仪器

分辨函数的卷积和常数本底之和,经最小二乘法拟

合后可以得到各寿命分量的寿命值及其相应的强度

大小。国际上通用的正电子寿命谱拟合程序PAT灢
FIT能以多种灵活的方式完成以上的拟合任务,但

PATFIT程序界面不够友好,使用起来不方便[1]。
唐政等将PATFIT 程序做了改进后发展出程序包

S灢PATFIT,S灢PATFIT 操作简便而且能对拟合质

量进行判断,并具有屏幕编辑和图形显示功能,但

这种程序包缺乏 Windows界面友好性[2]。研究正

电子寿命连续分布的 MELT程序需要在 MATLAB
环境下运行,不利于软件移植[3]。用于研究缺陷化

学环境的多普勒展宽谱技术目前还没有成熟通用的

程序版本。本文介绍了利用 VC++编写成的正电

子分析软件PASA(PositronAnnihilationSpectrum
Analysis),该软件将PATFIT、MELT和多普勒展

宽谱学3种正电子分析方法集成到一个 Windows
程序界面中,在保留了原 PATFIT、MELT 精度

高、功能强等特点的基础上,加强了实验谱读取功

能、参数调节功能、多个谱一次拟合功能、结果输

出功能、图形显示功能,使得正电子实验谱分析更

直观快捷、灵活高效。

2暋PASA软件主要功能

2.1暋从PASA主界面中可以选择

(1)正电子寿命谱。正电子寿命解谱包括解分

立寿命的 PATFIT 分析程序和解连续寿命谱的

MELT分析程序,软件主界面(图1(a)和正电子寿

命谱(图1(b))。
(2)多普勒展宽谱。多普勒展宽谱分析包括单

探头多普勒展宽谱分析和双探头符合多普勒展宽谱

分析,单探头多普勒展宽谱(图1(c)和符合多普勒

谱见图1(d))。

2.2暋读取实验谱

通过选择谱文件对象,PASA 软件能够直接读

取待解谱文件,并在操作界面中显示其实验谱图,
从而使解谱过程更加直观。

2.3暋方便快捷的参数调节

PASA采用了 Windows操作界面,各参数设置

都包含在相应的参数对话框中,参数调节非常简便。
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图1暋PASA 软件主界面及显示实验谱图

2.4暋多个谱一次拟合

若在解谱过程中需要以相同参数解多个谱文

件,可以将多个谱文件都放入同一文件夹内,在解

谱前选择读该谱文件夹,然后进行解谱,即可得到

多个谱的拟合结果。

2.5暋拟合结果输出

在解正电子寿命谱时,寿命拟合结果输出包含

两种方式,一种是将原始的拟合结果输出,另外一

种是列表输出,即将寿命谱拟合结果中最关心的结

果提取出来并列表存放于一文件中输出。在解多个

谱文件时,由于原始的输出文件较大,将结果以列

表方式输出的优点尤为明显。

2.6暋图形显示

PASA具有非常直观的图形显示功能。通过读

取谱文件,操作界面上将显示其实验谱图。在解谱

过程中,PASA还能显示拟合效果图,方便用户直

接判断拟合质量。

3暋PASA软件组成

3.1暋PASA软件包

PASA软件包采用 VC++编写而成,整个软

件为 压 缩 包PASA.rar,主 要 包 含PASA.EXE,
POSITRON.EXE, RESOLUTI.EXE, CORE.
exe,Melt.exe等可执行文件和一些参数文件。将

软件包解压到PC机上,即可使用。

3.2暋PASA软件的运行环境

在 WindowsXP,Vista,Windows7等系统上

都能正常运行,其运行效率与硬件性能有关。PA灢
SA设计程序流程图见图2。

图2 PASA设计流程图
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4暋PASA软件的使用经验

4.1暋解正电子寿命谱

4.1.1暋拟合仪器分辨函数

正电子寿命谱是随时间指数衰减的理想寿命谱

与仪器分辨函数的卷积。在进行正电子寿命谱拟合

之前,需要先确定仪器的分辨函数,而仪器的分辨

函数受许多因素的影响(如仪器测量精度、电子线

路的温度漂移、能窗的设定、源和探头几何位置

等)。实验中有两种方法来确定仪器的分辨函数[2]。
(1)从一标准谱中拟合出仪器分辨函数,这需

要先测量具有单一已知寿命的标准样品的正电子寿

命谱。在PASA中选择分辨函数拟合,将标准样品

的寿命值作为拟合初值并固定,同时把源成分寿命

和强度值也固定下来,拟合结果将以多高斯函数之

和的形式给出逼近的仪器分辨函数。
(2)测定60Co同时发射的两个毭光子(能量分

别为1.17和1.33 MeV)的延时时间符合谱。在

PASA 中选择分辨函数拟合,并将寿命值固定成

0.0ps,则拟合的结果将以多高斯函数之和的形式

来给出逼近真实的仪器分辨函数。

4.1.2暋拟合正电子寿命及其强度

将上一步得到的分辨函数代入到寿命拟合输入

参数中进行拟合,从而分离出实验谱中的有限个寿

命值及其相应强度。在拟合过程中要注意以下几

点:
(1)拟合范围的确定

拟合范围内的数据点应包含寿命谱的所有重要

的物理信息。由于固有的时间分辨函数影响,使得

在瞬时和短时的湮没事件单方向分散在零时间道的

左侧而得不到相应的补偿(没有湮没时间为负值的

事件,导致没有来自零时间道左侧的事件补偿),同

时零时间点附近的数据点将严重偏离指数拟合模

型。为此,必须舍弃零时间道附近的一些数据点,
但舍弃太多数据点会导致这部分实验数据点统计精

度降低,从而不能表征短寿命成分。在具体选取拟

合起始点时,可逐点移动拟合起始点,观测拟合结

果变化,直到拟合效果最佳且趋势平稳时较好,一

般选峰位左侧离峰约为谱仪分辨率一半的位置做拟

合起始点比较合适。
(2)拟合寿命个数

只有选择了正确的物理模型才能够真实地反映

材料内部信息,这需要我们结合理论和经验来选择

拟合寿命个数。对于具有短寿命成分的金属和半导

体等材料,一般用两态模型得到的拟合结果会比较

好。在进行三态拟合时,需要先固定一个寿命来降

低拟合自由度,否则无法分离开寿命大小相近的短

寿命成分。而对于高分子材料和多孔材料等具有长

寿命湮没成分的材料,其拟合寿命个数可以到3个

以上。当不清楚寿命拟合数时,可以先用单寿命拟

合,得到一拟合优度,然后逐步增加拟合寿命个数

再次拟合,看拟合优度变化,将具有最优结果的拟

合寿命数用作实验分析。
(3)拟合初值设定

拟合初值是为了拟合循环所设定的初始值,只

有设置合理的初始值,拟合循环才能进行下去并得

到拟合解。另外,拟合解的分布也与拟合初值设定

有关,若要求拟合结果以氂1<氂2<氂3 分布,则拟合

初值大小也必须满足氂10<氂20<氂30,且初值范围要

分布合理。通过固定拟合初值大小降低拟合自由

度,我们可以研究具有已知寿命成分的材料(在拟

合初值中输入已知寿命成分并固定)。
(4)源修正的确定

正电子实验所用的源一般是将22Na源沉积在

一衬垫物上并用膜(Al,Ti和 Ni等)封装起来,
22Na源衰变时发射出来的正电子总会有一部分在衬

垫物和膜中湮没,在正电子进入样品内部之前,还

有一部分会在空气或样品表面发生湮没(正电子素

湮没,具有长寿命值)。这些非在样品内部湮没的

寿命成分必须从实验谱中扣除。直接测定各源成分

寿命值大小及其强度非常困难,实验中常通过测量

一标准样品(密度与所测样品接近)的寿命谱,先拟

合得到所有源成分的贡献,然后在实验谱中将源成

分贡献扣除。
(5)拟合质量判断

拟合质量不好的原因主要是设置了不正确的分

辨函数或采用了错误的拟合模型,对拟合结果质量

的判断,我们主要通过以下两种方法来判定:

1)直接通过拟合结果判定:栙 要看拟合优度

是否接近于 1;栚 不完善模型显著性是否接近

50%;栛 相关矩阵应接近对角化。

2)通过观测权重剩余谱来判断拟合质量。

正电子寿命谱第i道权重剩余定义为
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毭i=yi-fi

氁i
(1)

其中yi 为测量值,fi 为真值,氁2
i =yi 为权重因子。

由于放射性测量计数的统计误差服从泊松分布,真

值的区间为yi暲(yi)1/2,所以有-(yi)1/2 <yi-fi

< (yi)1/2,即-1曑ri 曑1。这说明当拟合质量好

时,权重剩余谱的数据点应大部分落在剩余谱图中

央ri=暲1的两条横线之内,拟合效果图(图3(a))
和权重剩余谱图(图3(b))。

图3暋PASA正电子寿命拟合结果图

4.2暋MELT连续谱分析

目前主要用两种连续寿命谱分析方法研究正电

子寿命谱:一种是利用拉普拉斯逆变换法分析正电

子寿命谱的CONTIN程序 [4];另外一种是Shukla
于1993年发展完成的一种基于最大熵法分析方法

研究正电子寿命连续分布的 MELT 程序[3]。与

CONTIN相比,MELT不需要标准谱做参考,而且

具有高的分辨率和稳定性,因而广泛地应用于正电

子湮没分析研究中。
在进行 MELT分析时,有以下几点需要注意:
(1)参数输入:MELT 的大部分输入参数和

PATFIT参数相一致,如谱仪分辨函数、道宽、拟

合道的范围等,不同的是 MELT 中不需要指定拟

合寿命个数。
(2)时间零点:在 MELT分析中需要输入时间

零点值,由于 MELT 能自动计算时间零点的整数

道部分,我 们 只 需 要 设 定 其 小 数 位 值 (称 为to灢
shift)。确定to灢shift有两种方法:栙 给to灢shift设

定一初始值,然后通过反复增加或减少1ps进行拟

合,直到找到最佳的拟合结果为止;栚 先通过

PATFIT拟合得出时间零点值,然后将拟合得到的

时间零点值的小数位部分做参数代入 MELT,再通

过微小的调整并拟合而寻找到最优解。Chen曾指

出t0值选择不当主要影响短寿命成分[5],尤其对第

一寿命分量氂1,而对长寿命成分影响较小。当t0偏

离真值时,氂1值会有所增加,当t0比真值偏低时,
拟合优度氈2随着t0的降低而迅速增加,当t0比真值

偏高时,氈2的增加相对较缓。由于当t0 值比真值偏

高时,氈2变化并不明显,所以不能仅通过考察氈2来

判断拟合结果的好坏。
(3)从熵权重因子毩来判断拟合质量。
在 MELT4.0中,熵权重因子毩由程序在设定

的范围内自动改变,这个范围由输入参量决定(En灢
tropy灢Weight灢Start到Entropy灢Weight灢Stop)。设

图4暋PASA 连续寿命分析(MELT)拟合结果图
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定范围最恰当的方法是使得毩从 Entropy灢Weight灢
Start变化到 Entropy灢Weight灢Stop时,Probability
从零开始达到最大值然后再降至零,最后将所有这

些解取平均后作归一化得到最终解。MELT 分析

的拟合效果图(图4(a))和权重剩余谱图(图4(b))。

4.3暋多普勒展宽谱分析

由于多普勒展宽谱的能量分辨率较差,实验中

常用线性参数法来分析多普勒展宽谱的变化。常用

的线性参数有S 和W 参数。S 参数定义为扣除本

底后,511keV 峰附近低动量的面积与总面积之

比,而W 参数则定义为峰两侧高能区间的面积与

总面积之比。求S和W 参数的公式如下:

S=AS

A0
,AS =曇

E0+Es

E0-Es
NDdE , (2)

其中,AS为扣除本底后,峰附近的低动量区间的面

积,A0为多普勒展宽谱扣除本底后的总面积,ND为

正电子湮没的动量分布,E0为峰位对应的能量,Es

为计算S参数时选择的能量区间的半宽度。

W =AW

A0
,AW =曇

E0-E1

E0-E2
NDdE+曇

E0+E2

E0+E1
NDdE ,

(3)
其中,AW 为扣除本底后,峰两侧的高动量区间的

面积,E1是计算W 参数时选取的高动量区间到峰

的最近距离,E2是高动量区间到峰的最大距离。图

5显示了S和W 参数的定义区域。

图5暋多普勒展宽谱S和W 参数定义区域

4.3.1暋单探头多普勒展宽谱分析

PASA中单探头多普勒谱分析方法按照(2)式
和(3)式进行(程序界面见图1(c)),其解谱参数设

置上有以下几点要求:
(1)近本底和远本底

多普勒展宽测量存在电荷收集不完全、康普顿

散射、环境辐射和3毭湮没等效应,因此单探头多普

勒谱本底过高,峰本比约为103。在进行本地扣除

时,其本底范围应选取在谱形平缓处。
(2)S区间和W 区间设置

S参数主要由正电子与低动量的价电子湮没所

决定,而W 参数是由正电子与高动量的核芯电子

湮没所决定。在设置区间时,S和W 参数应能充分

反映其物理意义,同时也要保证统计计数量不能太

小。

4.3.2暋双探头符合多普勒展宽谱分析

利用两个高纯锗探头做能量和时间符合处理,
可以很好地去除多普勒能谱中由于电荷收集不完

全、康普顿散射、环境辐射和3毭湮没等效应所造成

的能量偏移,大大降低本底,使多普勒展宽谱的峰

本比提高到105暶1以上。若两探头探测到的两个湮

没g光子能量分别为E1和E2,则有:

E1=m0c2+cpL

2 -Eb

2
, (4)

E2=m0c2-cpL

2 -Eb

2
, (5)

其中,c为光速度,m0为电子的静止质量,Eb是电

子的结合能,pL是电子灢正电子对在探头方向上的

动量。在选取合适的中心区间后,E1和E2构成二

维图(见图1(d))。为此就可以定义另外两个能量:
能量之和Es= E1+ E2以及能量之差Ed= E1-
E2。由于Eb相对较小,可忽略不计。

PASA在分析符合多普勒展宽谱主要由以下几

步组成:
(1)符合多普勒展宽谱中心化

实验的多普勒展宽谱的峰值位置并不一定在谱

图正中心,为了便于后续分析处理,需要先调整峰

的位置(也称为center过程),谱数据经过center处

理后,其峰值位置调整到谱图正中心。
(2)符合多普勒展宽谱对角化

对角化过程的目的主要是将二维谱整合为一维

谱,E1+E2曋2m0c2上的点表征的是同一个正电子灢
电子对湮没所产生的两个毭光子。选取能量范围为

Elower<Es< Eupper,其中Elower和Eupper分别对应能

量的低阈值和高阈值,然后将该范围内谱数据沿对

角线方向投影,就能将二维谱转换为一维的多普勒

展宽谱。
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(3)S和W 参数

符合多普勒展宽谱的S 和W 参数区间设置和

分析过程与单探头多普勒展宽谱一致,但符合多普

勒展宽谱的S和W 参数的求解对象是经过对角化

后的一维多普勒展宽谱。

5暋小结

本工作研究开发了一个新的具有 Windows界

面友好性的正电子谱分析软件PASA。该软件集成

了广泛应用于正电子研究的3种分析方法:分立寿

命分析(PATFIT),连续寿命分析(MELT),多普

勒展宽谱分析。软件保留了 PATFIT 功能强和精

度高 等 特 点,能 脱 离 MATLAB 环 境 独 立 运 行

MELT程序,并实现了完整的多普勒展宽谱分析功

能。在软件的应用方面,对利用PASA分析正电子

寿命谱和多普勒展宽谱的经验作了详细的介绍。
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APositronAnnihilationSpectroscopyAnalysis
ProgrambasedonWindowsInterface*
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(DepartmentofPhysics,WuhanUniversity,Wuhan430072,China)

Abstract:BasedonthecommonlyusedPATFITandMELTprogram,anewprogrampackage———Posi灢
tronAnnihilationSpectrum Analysis(PASA)with manyuser灢friendlyapplicationswasdeveloped.The
mainmodificationsare:threekindsofpositronanalysismethods(PATFIT,MELT,Doppler)wereincor灢
poratedintoPASA;MELTcouldrunindependentlywithoutbeingin MATLABenvironment;Detailed
Doppleranalysisprogram wereprogrammedintoPASA.ExperiencesofusingthePASAprogram were
alsointroduced.
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