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Zusammenfassung

In dieser Arbeit wird der Messaufbau zur
instrumentellen Neutronenaktivierungs-
analyse (INAA) am Atominstitut (ATI) der
Technischen Universitat Wien im Rahmen
einer Diplomarbeit systematisch neu orga-
nisiert und optimiert.

Die weiteren Komponenten der INAA, wel-
che nicht der Messung angehoren, sind
die Analyse der gemessenen Spektren
und die Auswertung der Energielinien bis
zu den resultierenden Konzentrationen der
Elemente, welche durch die INAA be-
stimmt werden sollen.

Diese Arbeitsschritte werden im Zuge der
Neuorganisation des Messsystems eben-
falls optimiert. Durch die Erstellung eines
benutzerfreundlichen Programms in Visual
Basic werden die Komponenten in einem
Mess-, Analyse- und Auswertungspro-
gramm vereint und einige nitzliche Funk-
tionen zur Uberprifung der Prozesse und
Ergebnisse implementiert. Ziele sind unter
anderem die Vermeidung systematischer
Fehler und Verkleinerung des Fehlers der
resultierenden Nuklidkonzentrationen.

Die obersten Direktiven sind die Sicher-
stellung der Reproduzierbarkeit der resul-
tierenden Daten und Ergebnisse und die
Erhdhung der Datensicherheit. Dies soll
hauptséchlich durch umfassende automa-
tische Dokumentation und der Minimie-
rung von manuellen Eingriffen in den Pro-
zess der INAA erfolgen.

Fur unvermeidbare Manipulationen des
Prozesses sollen automatische und ma-
nuelle Dokumentationsmdglichkeiten im-
plementiert werden, um die Wissenschaft-
lichkeit, aus den Ergebnissen hervorge-
hender Studien, zu gewahrleisten.

Stichworter:  Instrumentelle  Neutronen-
aktivierungsanalyse, INAA,
Reproduzierbare For-
schung, Gammaspektro-
skopie

Abstract

In this diploma thesis the system for
measurement as part of the Instrumental-
Neutron-Activation-Analysis (INAA) at the
Atominstitut (ATI) at TU Wien should sys-
tematically be renewed and optimized.
Components of the INAA, which are not
counted among the measurement, are the
analysis of measured spectra and evalua-
tion of the containing peaks. This leads to
the determination of the concentrations of
elements analyzed by use of the INAA.
These steps will be optimized beside the
reorganization of the measurement sys-
tem. The three main components will be
united due to the creation of a user-
friendly computer program with Visual-
Basic. Furthermore several useful routines
for supervising the processes will be add-
ed. Aims of the reorganization are to avoid
systematical errors and to reduce the
standard error of the resulting nuclide con-
centrations.

The main objectives are to ensure the re-
producibility of the resulting data and out-
comes and enhancement of data integrity.

These aims should be achieved with broad
automatic documentation routines and by
minimizing manipulations of the INAA pro-
cess by users.

Some manipulations are unavoidable,
therefore more automated and manual
documentation possibilities have to be
implemented to increase and guarantee
the rigor of science with regard to emerg-
ing papers.

Keywords: Instrumental neutron activa-
tion analysis, INAA, Repro-
ducible Research, Gamma
spectroscopy
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1. EINLEITUNG UND MOTIVATION

Ziel dieser Diplomarbeit ist es, den aktuellen Messaufbau zur instrumentellen Neutronenakti-
vierungsanalyse (INAA) zu modernisieren und den darauf aufbauenden Messvorgang sowie
die Analysemethode und Auswertung der Messergebnisse zu optimieren und wie bereits von
Westphal 2007 [13] vorgeschlagen, weitestgehend zu automatisieren.

Die Neuorganisation des Messaufbaus inkludiert den Austausch der veralteten Mess-PC'’s

durch hochwertige Industrierechner von IBM sowie die Sicherstellung der Funktionstiichtig-
keit der Schnittstellen zu Messdetektor und Probenwechsler. Durch die Modernisierung der
Messrechner ist eine Neuprogrammierung der Messroutine notwendig, da das Vorganger-

programm nicht flr die neuen Rechner geeignet ist.

Als Ersatz zum Vorgéngermodell muss eine neue Routine fur eine gewdhnliche Analyse der
Messergebnisse erstellt werden. In Zuge dessen soll eine grof3tmoéglich automatisierte Ana-
lysemethode entwickelt und implementiert werden, welche der meistgenutzten Anwendung
angepasst wird.

Fur die Auswertung der analysierten Daten wurde bisher ein umfangreiches Excel Dokument
verwendet. Die Auswertung der analysierten Daten soll ebenfalls méglichst automatisiert,
mittels einer neuen Routine, realisiert werden.

Daraus ergeben sich folgende Teilbereiche in denen diese Diplomarbeit gegliedert wird:
» Aufbau und Modernisierung des Messaufbaus
= Programmierung der Messroutine
= Programmierung der Analysemethoden
= Programmierung der automatisierten Auswertung

Oberste Intention ist es, durch die Automatisierung des Mess- /Analyse- und Auswertungs-
prozesses die Reproduzierbarkeit dieser Ablaufe sicherzustellen. Dazu soll manuelle Mani-
pulation von Daten wahrend des Mess- /Analyse- oder Auswertungsprozess unterbunden
werden oder, wenn unbedingt notwendig, automatisiert dokumentiert werden.

Die Motivation dieser Diplomarbeit ergibt sich einerseits durch die Notwendigkeit der Moder-
nisierung des Messaufbaus zur Minimierung der aktuellen Fehleranfalligkeit sowie der Erho-
hung der Geschwindigkeit des Messsystems und Erhéhung der Effizienz durch Teilautomati-
sierung des Workflows. Andererseits ist die Arbeit motiviert durch die Verbesserung der Re-
produzierbarkeit der Neutronenaktivierungsanalyse(NAA) um wissenschaftlich fundierte Da-
ten zu erhalten.

Aktuell wird fir die Messung, Analyse und Auswertung jeweils ein eigenes Programm mit
unterschiedlicher Struktur verwendet. Um die Reproduzierbarkeit zu festigen soll ein einheit-
liches Programm erstellt werden, in welchem diese Teilbereiche zusammengefiihrt werden.
Zusatzlich soll in diesem Programm die Fehleranfalligkeit durch auRergewdhnliche Proben,
sowie falsche und ungiinstige Benutzereingaben minimiert werden.
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Die Zusammenfihrung der Teilbereiche eréffnet auch die Mdglichkeit die einzelnen Schritte
der Messung, Analyse und Auswertung automatisiert nacheinander auszufiihren und eine
weitere Fehlerquelle, die manuelle Durchfiihrung der Teilbereiche der INAA, zu eliminieren.

Aus diesen Vorgaben leiten sich weitere notwendige Teile dieser Arbeit ab:
» Uberprufung des erstellten Programms
= Bedienungsanleitung

Diese Arbeit dient zur Beschreibung der Erstellung und der Anwendungsmaoglichkeiten des

Programms. Hauptprioritat ist es, den Anwendern am Atominstitut den Aufbau und die Ver-
wendung des Programms, vollstdndig und verstandlich zu vermitteln.
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2. THEORETISCHER UBERBLICK
2.1. INSTRUMENTELLE NEUTRONENAKTIVIERUNGSANALYSE

2.1.1. Allgemeines

Die Arbeit von Gyorgy Hevesy und Hilde Levi von 1936 [2] gilt als Grundstein fir die Neutro-
nenaktivierungsanalyse. Darin aktivierten sie Proben seltener Erden mit einer Ra-Be-
Neutronenquelle und bestimmten deren Aktivitéat mit einem Geiger-Muller-Z&hlrohr. Haufige
Anwendungen und Weiterentwicklungen zeigten sich aber erst mit der Verbreitung von Kern-
bzw. Forschungsreaktoren, wodurch passende Quellen thermischer Neutronen hoher Fluss-
dichte zur Verfigung standen [3].

Die instrumentelle Neutronenaktivierungsanalyse (INAA) ist der klassische Teilbereich der
Neutronenaktivierungsanalyse, welche es erlaubt, Proben einen chemischen Fingerabdruck
zuzuweisen [3]. Die Neutronenaktivierungsanalyse umfasst au3erdem die Prompte-Gamma-
Aktivierungsanalyse (PGAA) und die Radiochemische Neutronenaktivierungsanalyse
(RNAA). Die PGAA unterscheidet sich stark im Messaufbau von der INAA, aufgrund der
Messung der sofort ausgesendeten Gammaquanten wahrend der Aktivierung [2]. Die RNAA
weist eine aufwendigere Probenaufbereitung wegen der Verwendung von radiochemische
Trennmethoden auf [4].

Bei der INAA werden Proben, durch Beschuss mit thermischen Neutronen, aktiviert und die
anschlielRenden erfolgenden radioaktiven Zerfalle analysiert bzw. deren emittierte Gamma-
strahlung mit einem Gammastrahlendetektors gemessen. [1]

2.1.1.1. Anwendung und Vorteile

Die Anwendungen der INAA sind vielschichtig. Einige davon sind die Qualitatssicherung von
Materialien in Industrie und Medizin durch Sicherstellung der Reinheit der Materialen wie z.B.
Verunreinigungen in Silizium von Mikroelektronik, geowissenschaftliche Untersuchungen von
Meteoriten, Messungen von Umweltproben auf Schwermetallen, sowie kunsthistorische Fra-
gestellungen, welche Spurenelemente in Farbpigmenten vorhanden sind und vielseitige An-
wendungen in der Archaometrie, zur Bestimmung von Zusammensetzung und Herkunft von
archaologischen Ausgrabungen [5].

Grundsétzlich hangt die Art der Analysemethode naturlich von der Beschaffenheit der Pro-
ben, Probenmatrix, nachzuweisende Elemente und Konzentrationen sowie von der allgemei-
nen Fragestellung ab.

Vorteile der INAA sind im Speziellen,

= dass die chemische Form sowie der physikalische Zustand, in welcher die Proben
vorliegen, grundsétzlich keine Rolle spielen[2].
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» dass aufwendige Probenvorbereitungen im Gegensatz zur RNAA nicht notwendig
sind, wodurch das Risiko von Verunreinigungen wegfallt [2].

= dass haufige Hauptbestandteile von Proben, oben angefiihrter Anwendungen,
schwer zu aktivierende bzw. wegen kurzer Halbwertszeiten zu messende Elemente
wie H, C, N, O, Si sind und welche im Gammaspektrum keinen stérenden Hinter-
grund zur Folge haben [2].

= dass die Messung fast aller Elemente mit Ordnungszahl gréf3er acht, mit Ausnahme
von Schwefel und Phosphor, grundsatzlich méglich ist [3].

= dass Spurenelemente mit Genauigkeiten von bis zu 10 g/kg nachgewiesen werden
konnen [3] [5].

= dass der Nachweis einer grof3eren Anzahl an Elementen durch eine INAA gleichzeitig
maoglich ist - Multielementanalyse [6].

2.1.2. Ablauf

2.1.2.1. Probenvorbereitung

Kleine Mengen der Proben werden zu einem Pulver zermahlen und in Phiolen aus Suprasil™
- Quartzglas eingewogen. Ublich sind Einwaagen von 100 - 200 mg. Die Glasphiolen werden
verschweil3t und anschlieRend in zylinderférmigen Kunststoff-Probenbehaltern, welche fir
die Verwendung im Probenwechsler geeignet sind, fixiert. Die Probenbehalter werden num-
meriert und eine komplette Liste der Probenreihe inklusive Bezeichnungen und Einwaagen
angefertigt [1] [3]. In Abbildung 1 ist eine Probe eingewogen und eingeschweil3t in einer Sup-
rasil-Glasphiole zu sehen.

Abb.1: In Suprasil-Glasphiole eingeschweil3te Probe (Quelle: HMI Berlin,
http://portal.uni-freiburg.de/janiak/Lehre/ac-pdf/ivi22)

2.1.2.2. Aktivierung

Aktiviert werden in der Regel Proben stabiler Atomkerne durch Beschuss von thermischen
Neutronen. Kernreaktionen wie Neutroneneinfang (n,y) wandeln stabile Nuklide in instabile
Radionuklide um. In Abbildung 2 ist der Prozess der Aktivierung eines Atomkerns ersichtlich.
Darin wird durch Neutronenbeschuss ein stabiler Atomkern %X in ein Isotop des gleichen
Elements umgewandelt, welches sich in einem angeregten Zustand befindet und durch
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Emission eines bei der PGAA gemessenen Gammaguants, in einen niederenergetischeren
Zustand Ubergeht. Daraus wird ersichtlich, warum die Detektion des prompt emittiertem
Gammagquants im Reaktor wahrend der Aktivierung erfolgen muss.

Durch anschliel3enden Betazerfall und Emission eines weiteren, bei der INAA gemessenen
Gammagquants geht der Atomkern in ein anderes stabiles Element Uber [2]. Das instabile
Nuklid, welches das verzégerte Gammagquant emittiert, kann Halbwertszeiten von Sekunden
bis viele Jahre aufweisen [3].

o
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di \.“

p
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o g o

Abb.2: Aktivierung stabiler Atomkerne [3]

Gammastrahlung tritt oft in Verbindung mit Alpha- oder Betastrahlung auf, da sich Atomkerne
nach derartigen Zerfallen oft in angeregte Zustande befinden [7]. Ein angeregter Zustand,
welcher die Emission eines Gammaquants zur Folge hat, kann aber ebenso durch andere
Kernreaktionen, wie z.B. Neutroneneinfang oder Absorption eines Gammaquants erzeugt
werden [8].

Dabei haben Atomkerne in angeregten Zustanden hdhere Rotations- und Schwingungsfrei-
heitsgrade als Kerne im Grundzustand.

Die Energie des emittierten Gammaquants ergibt sich aus der Energiedifferenz zwischen
angeregtem Zustand Ey und niederenergetischerem Zustand E; zu h * v = E}, — E; und liegt
im Bereich von 10%-10" eV [7].

Das Energiespektrum emittierter Gammastrahlen setzt sich demnach aus diskreten Ener-
gielinien zusammen. Da diese Energien fur Radionuklide charakteristisch sind und meist
mehrere Energielinien zu gewissen Wahrscheinlichkeiten auftreten, kdnnen die urséchlichen
Radionuklide durch die nachfolgend beschriebene Messung identifiziert werden [12].

In dieser Arbeit wurde die Aktivierung mit thermischen Neutronen der Flussdichte 103 L

cm?2xs’
am Forschungsreaktor des Atominstituts der TU Wien - vom Typ TRIGA Mark-II - durchge-
fuhrt [1] [3].

Die richtige Bestrahlungsdauer und Zeitpunkte der Messungen sind wesentliche Parameter

bei der INAA. Die Aktivitat einer Probe in Abh&ngigkeit von der Bestrahlungsdauer ist in Ab-
bildung 3 dargestellt.
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Abb.3: Anstieg der relativen Aktivitat von Proben wéhrend der Bestrahlung [6]

Man erkennt, dass die Aktivitat einer Sattigungsaktivitat entgegenstrebt. Dieser Verlauf ist fur
alle Nuklide gleich, wobei bei einer Bestrahlungszeit von doppelter Halbwertszeit bereits 75 %
der Sattigungsaktivitat erreicht ist [6]. Fir die Ubliche Anwendung am ATI wird eine Bestrah-
lungsdauer von 30-40 Stunden definiert.

2.1.2.3. Messung

Das Gammaspektrum wird meist mittels Halbleiterdetektoren wie zum Beispiel eines ,coaxi-
al-high-purity -Ge-Detektor‘(HPGe) aufgenommen. HPGe enthalten als Detektorkristall hoch-
reines Germanium. Dieser fungiert als Diode, dotiert mit Lithium(Donor) und Bor(Akzeptor),
welche an eine Hochspannung in Sperrrichtung angelegt ist und zur Detektion von
Gammagquanten im Bereich von ca. 50 keV bis 3 MeV mit guter Energieaufldsung und hohen
Zahlraten dient. Zur Unterdriickung von Hintergrundrauschen wird eine dicke Abschirmung
aus altem Blei und eine Kuhlung mit fliissigem Stickstoff bendtigt. In Abbildung 4 ist ein ge-
nerelles Schnittbild des Messkristalls eines HPGe dargestellt [9] [10].

Abb.4: Schnitthild - coaxial high-purity -Ge-Detektor [9]
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Gammastrahlung erzeugt im Detektorkristall Elektron-Loch-Paare, welche aufgrund des
elektrischen Feldes zu Elektroden wandern und einen Stromimpuls erzeugen, der in an-
schlieRender Messelektronik registriert wird.

Die Messelektronik dient zur Aufbereitung des Signals und korrekter Registrierung des Im-
pulses. Wahrend ein Impuls registriert wird, kann kein weiteres Signal von der Messelektro-
nik angenommen werden. Diese Zeit wird als Totzeit bezeichnet [9] [11].

Das Detektorsystem, welches in dieser Arbeit beschrieben wird, beinhaltet aus diesem
Grund ein System zur Zahlratenkorrektur - Loss-Free-Counting (LFC), welche mittels Korrek-
turwerte die Totzeit bericksichtigt und die verminderte Zahlrate an die wahre Zahlrate anné-
hert. Im Wesentlichen ist die LFC-Korrektur vor allem bei grof3en und variablen Z&ahlraten
aufgrund langer Totzeiten notwendig und sinnvoll [12]. Die Korrekturmethode LFC und deren
Funktionsweise sind in den Arbeiten [9-12] ndher ausgefihrt.

Weiters ist der fur die Messung von Probenreihen verwendete Detektor mit einem Proben-
wechslersystem gekoppelt.Dies ist ein pneumatisch gesteuertes, einfaches aber effektives
System zur automatisierten Messung von Probenreihen, praktisch unbeschrénkter Proben-
anzahl. Dazu werden Proben durch Druckluft, welche von einem Industriekompressor er-
zeugt wird, Uber ein System von Kunststoffschlauchen und Rohren in die Messkammer des
Detektors injiziert beziehungsweise nach erfolgter Messung aus dem Detektor extrahiert,
bevor die nachste Probe eingeschossen wird. Der Druck betragt ca. 5 bar und die Transport-
zeit in oder aus der Messkammer des Detektors einige Sekunden. Der Probenwechsler kann
manuell oder mit entsprechender Routine auch durch den Mess-PC gesteuert werden. Durch
den Probenwechsler ergibt sich eine fixe Probengeometrie fiir den Detektor, ersichtlich in
Abbildung 5. Die Probe ist im Hintergrund im Transportrohr des Probenwechslers ersichtlich.

Abb.5: Probengeometrie des verwendeten Messdetektors [Bild des Verfassers]

Das verwendete duale Messsystem speichert gleichzeitig 8K Kanéle des korrigierten, sowie
8K Kanale des unkorrigierten Spektrums in einem einzigen 16K Spektrum ab. Fir diese An-
wendung finden zwei Messungen statt. Die erste - ,mittel” - mit einer Abklingzeit ab der Akti-
vierung von 5 Tagen und die zweite - ,lang“ - mit einer Abklingzeit ab der Aktivierung von 28
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Tagen. Die Messzeitpunkte und Halbwertszeiten der Radionuklide, welche analysiert werden
sollen, missen dementsprechend aufeinander angepasst werden.

2.1.2.4. Analyse

Es mussen eine Reihe von Nukliden definiert werden, deren Konzentrationen wahrend der
Auswertung berechnet werden sollen. Wie bereits erwahnt bieten sich fur die INAA die Ana-
lyse von Spurenelementen in ansonsten reinen Materialien an.

Dementsprechend werden Nuklide gewahlt, welche durch den Aktivierungsprozess Radio-
nuklide erzeugen, die den folgenden Kriterien entsprechen:

= Die Halbwertszeiten der Radionuklide miissen mittel bis langfristig sein, um mit zwei
generalisierte Messungen (nach 5 und 28 Tagen) entsprechende Zerfélle messen zu
kénnen[1].

= Radionuklide zerfallen mit unterschiedlich wahrscheinlichen Zerfallskanélen. Mindes-
tens einer der resultierenden Linien sollte frei von Interferenz anderer Energielinien
sein[15].

= Bieten sich fir ein Radionuklid mehrere Energielinien an, sollte die intensivste zur
Analyse herangezogen werden, da das Signal-zu-Hintergrund-Verhaltnis (signal-to-
noise-ratio - SNR) glnstiger ist[15].

= Es sollten viele Linien verteilt Uber das gesamte Spektrum analysiert werden, um die
Gute der Analyse zu erhéhen. Zu Kontrollzwecken kdnnen auch mehrere Linien des-
selben Radionuklids analysiert werden. [15].

Die Elemente deren Konzentrationen bestimmt werden sollen, die daflir eingesetzten Radio-
nuklide, deren Ordnungszahlen (Z) und Halbwertszeiten (HWZ) sowie die neun gewahlten
Energielinien, sind fir die mittlere Messung nach Energien sortiert dargestellt und in an-
schlieRender Tabelle ersichtlich. Fur Natrium werden zwei Energielinien analysiert.

Elemente Radionuklid Z HWZ [s] Energie [keV]
Samarium 153gm 62 166572 103,2
Lutetium Yy 71 581818 208,4
Uran “Np (Neptunium) 93 203602 277,4
Arsen SAs 33 93121,2 559,1
Wolfram 18w 74 86040 685,7
Natrium* 2Na 11 53852 1369
Kalium 2K 19 44496 1525
Lanthan 140 57 144986 1596
Natrium %Na 11 53852 2754

Tab.1: Auswahl der Nuklide und Energien der mittleren Messung; * zu Kontrollzwecken

SEITE 8 THEORETISCHER UBERBLICK




Die Radionuklide, deren Halbwertszeiten und deren 22 gewahlte Energielinien sind fur die
lange Messung nach Energien sortiert und in folgender Tabelle ersichtlich. Fir Tantal wer-
den zwei Energielinien analysiert.

Element Nuklid Z HWZ [s] Energie [keV]

Cer e 58 2808090 145,4
Ytterbium 189y 70 2767046 177,2
Lutetium* Yy 71 581818 208,4
Thorium %3pa (Protactinium) 91 2329950 312,2
Chrom Sicy 24 2393450 320,1
Hafnium 18§ 72 3662500 4822
Barium 131Bg 56 993600 496,3
Strontium 8gr 38 5593017 513,99
Neodym 147Nd 60 948672 531
Zirkonium Szr 40 5531330 756,7
Casium 134cs 55 65164700 795,9
Nickel *8Co (Kobalt) 28 6114960 810
Terbium 1601 65 6246720 879,4
Rubidium %Rp 37 1609720 1077
Eisen *Fe 26 3845060 1099,2
Zink ®zZn 30 21104100 1115,5
Scandium 4gc 21 7239460 1120,5
Kobalt ®co 27 1,66 * 10° 1173,2
Tantal* 18219 73 9886750 1189
Tantal 18214 73 9886750 1221,3
Europium 192Ey 63 4,27 * 10° 1408
Antimon 124gp 51 5201280 1691

Tab.2: Auswahl der Nuklide und Energien der langen Messung; * zu Kontrollzwecken

2.1.2.5. Auswertung

Werden gleichzeitig mit den zu analysierenden Proben Referenzstandards mit bekannten
Konzentrationen der zu bestimmenden Elemente im Reaktor aktiviert, kann die Konzentrati-
on einer Probe Kp,one iIM Prinzip aus den Zahlraten der Messungen und der bekannten Kon-
zentration des Standards Ksingarg Mit (1) bestimmt werden [15].

Zéhlratepyrope __ Zéhlratesiandard Zahlratepyope

- Kprope = * Kstandard (1)

Kprobe Kstandard Zahlratestgndard

Die Herleitung der Relation (1) aus der Aktivierungsgleichung (2) ist in [3], [6] und [14]
durchgefinhrt.
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A = Nodo(1 — e~?ir) mit 1 = 1“—2 2)

Wobei

No Menge des stabilen Probenelements

O] Neutronenfluss im Reaktor

o Wirkungsquerschnitt der Neutronen

tir Bestrahlungszeit der Probe

A Zerfallskonstante

t1 Halbwertszeit

Die Berechnungen der Auswertung werden in wenigen Schritten wie folgt eingeteilt:

Zuerst wird mittels (3) die Zahlrate pro Gramm Probeneinwaage, bezeichnet als ,Erste Be-
rechnung® fuir jeden Peak berechnet, worin die gemessenen Zahlraten mit Termen fur die
Abklingzeit und die Messdauer der Proben korrigiert werden.

Cts* A
e~ Mab (1_ e—ﬂtmess)

Zahlrate [ﬁ] = ()

m

Woabei:
Cts Peakflache in counts per second
tab Abklingzeit in Sekunden
tmess Messdauer in Sekunden
A Zerfallskonstante
m Masse der Probeneinwaage

Die Peakflache wird von der LFC - Reportdatei extrahiert, da bei dieser Peakflache die Tot-
zeit des Detektorsystems bertcksichtigt ist.

Da mit einem Standard nicht alle Elemente mit gleich hoher Qualitat bestimmt werden kon-
nen, beziehungsweise Peaks mancher Nuklide schwerer registriert und gemessen werden
kénnen, werden mehrere Standards verwendet. Im zweiten Schritt der Auswertung werden
fur alle Standards der Probenreihe die Zahlraten pro Milligramm Probeeinwaage pro
Mikrogramm Element in Gramm Referenzstandard, kurz als R-Wert bezeichnet, mit (4) be-
rechnet.

Zahlrate 1
R _ WeT't — Standard [ ] (4)
Kstandard S *ug

Diese R-Werte missen manuell vom Benutzer (Kapitel 6.1.7.4) oder automatisch tberprift
und bearbeitet werden, damit die Standards fir die entsprechenden Elemente verwendet
werden, deren R-Werte gut Gibereinstimmen. Meist werden Standards entfernt, welche vom
entsprechenden Element relativ wenig enthalten und aufgrund niedrig ausgepragter Peaks
vor dem Messhintergrund die Messung erschwert wird. Aus den erhaltenen R-Werten wer-
den Mittelwerte und Standardabweichungen berechnet. Ist die Standardabweichung der R-
Werte hdher einem vorher bestimmten Wert, wird sukzessive der am weitesten vom Mittel-
wert abweichende R-Wert entfernt, bis die Standardabweichung der gewlinschten Genauig-
keit entspricht [15]. In dieser Arbeit wird als Kriterium eine Standardabweichung kleiner 5 %
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bestimmt, wobei bei einer automatischen Bearbeitung das Kriterium weiter gestaffelt wird
(Seite 51).

Der Mittelwert, wird wie tblich mit
. — in
Mittelwert ¥ = =~ %)

berechnet, wobei x; die R-Werte und n die Anzahl der R-Werte sind.

Die Standardabweichung s hingegen, wird aus der Standardabweichung der Stichprobe ge-

schéatzt.
_ | 2x=x)?
s = /—n_ - (6)

Um den Fehler der Konzentrationen der Nuklide in den Standards zu bertcksichtigen, wird
der Standardfehler des Mittelwertes (SE; - standard error) mit (7) berechnet.

N

SEx = &= (7)
Fur die weitere Auswertung wird der Standardfehler des Mittelwerts durch Division durch den
Mittelwert in Prozent umgerechnet und quadriert. Dadurch erhélt man ein prozentuelles Feh-
lerquadrat. Dies ermoglicht die Addition des Fehlers des Mittelwerts zum Fehler der Peakfla-
chenintegration.

AbschlieRend wird in (3) Zah;mww durch den Mittelwert der R-Werte ersetzt und Keprope
Standard

mit (1) berechnet.

Fur die Berechnung der Abweichung der Konzentration wird der Fehler aus dem unkorrigier-
ten UNC-Spektrum entnommen, da dieser Fehler aufgrund der kleinen unabh&ngigen Wahr-
scheinlichkeiten jedenfalls aus einem Poisson-Prozess hervorgeht. Im Gegensatz dazu wird
der Poisson-Prozess durch die LFC-Korrektur verféalscht. Der Fehler des LFC-Spektrums ist
daher nicht aussagekréaftig.[13]

Der Fehler des unkorrigierten Spektrums muss aufgrund der Korrektur des LFC-Systems im
Nachhinein korrigiert werden. Dazu wird mit (9) der unkorrigierte Fehler minimal angeglichen,
wobei A rc und Ayne die Peakflachen der korrigierten und unkorrigierten Spektren sind und

somit :Li als mittlerer Korrekturfaktor dient. [13] Aus
UNC

2 _ 2 1 2 . _ [|ALrc
Okorr™ = Ouync” + Tome oW wobei oy, = o (8)
folgt
A
= 2 _OLFC_
Okorr = \/GUNC + AUNCZ (9)
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Mit (10) wird der korrigierte Fehler aus (9) quadriert um zu dem prozentuellen Fehlerquadrat
des Standardfehlers des Mittelwertes addiert werden zu kdnnen.

o= JE @) w

Daraus ergibt sich ein adaquater relativer Fehler . Dieser wird fUr weitere Auswertungen als
absoluter Fehler in der Ergebnisdatei PRN_auswertung.csv zur Verfligung gestellt.

2.2. REPRODUZIERBARE FORSCHUNG

Zuerst wird das Thema reproduzierbare Forschung unter den Gesichtspunkten der Proble-
matik, Methoden zur Steigerung und Vorgehensweise ganz allgemein behandelt. Anschlie-
Bend werden aus der Abhandlung individuelle Schlussfolgerungen gezogen, wie Reprodu-
zierbarkeit fir diese Arbeit erreicht werden kann.

2.2.1. Allgemeines

Das Thema Reproduzierbarkeit von Experimenten ist vermutlich so alt wie wissenschaftli-
ches Arbeiten selbst, da Reproduzierbarkeit eng verknipft ist mit Definitionen nitzlicher Wis-
senschaft.

Sir Francis Bacon (1620) und Sir Isaac Newton (1726) beschéftigten sich in verschiedenen
Abhandlungen mit wissenschaftlicher Methodik [18]. Benjamin Franklin (1743) definierte
nitzliche Wissenschatft als:

“...an objective process of studying important problems by comparing multiple
hypotheses using experiments (designed, quasi, or natural). The process uses
cumulative scientific knowledge and systematic measurement to obtain valid and
reliable data, valid and simple methods for analysis, logical deduction that does
not go beyond the evidence, tests of predictive validity using out-of-sample data,
and disclosure of all information needed for replication.” [18]

und fihrte damit als Pramisse die Offenlegung aller notwendigen Informationen zur Repro-
duktion der beschriebenen Experimente ein.

Damit wissenschaftliche Studien von der Gesellschaft akzeptiert werden, ist deren Reprodu-
zierbarkeit ein Schlusselkriterium. Verwendete Materialien, Methoden und technische Daten
mussen ausreichend transparent sein, um Messungen und Experimente wiederholen zu
kénnen [23], wobei der Erfolg und die Glaubwirdigkeit von Studien stark von der Bereitschaft
der Forscher abhéngt, ihre Ideen und Ergebnisse anderen Forscher fur unabhangige Repro-
duktionen in allen Details zu enthillen [21].

Ubertragen auf computerunterstiitzt erstellte Studien ist Reproduzierbarkeit als letztendliches
Kriterium zu sehen, nach dem wissenschaftliche Forschung beurteilt wird [22].

2.2.2. Problematik

Die Wiederholbarkeit von Experimenten anderer Wissenschaftler sowie von eigenen Mes-
sungen stellt eine grol3e Schwierigkeit dar. Aus einer Untersuchung von 1576 befragten Wis-
senschaftlern aus verschiedenen Sparten ging hervor, dass mehr als 70% am Versuch ein
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fremdes Experiment zu reproduzieren, und mehr als 50 % beim Versuch eigene Experimente
zu wiederholen, gescheitert sind [19].

Allgemein sind haufige Grinde fur schlecht reproduzierbare Studien Zeitdruck bis zur Publi-
kation, selektive Darstellung von Ergebnissen sowie inadaquate Anzahl wiederholter Mes-
sungen oder schwache statistische Signifikanz und seltener die Verwendung spezieller Me-
thoden, welche eine Reproduktion erschweren [19].

Im Hinblick auf Reproduzierbarkeit von Studien, welche computerunterstiitzte Messungen
oder Experimente enthalten, sind die drei folgenden Kriterien aus [16] zu betrachten:

Transparenz - Definiert. ob Programmcode und Messdaten komplett - inklusive des
Quellcodes aller Programmteile - oder nur teilweise (z.B. nur Ausfih-
rungsdatei und Programmteile) zur Verfigung gestellt werden.

Ubertragbarkeit - Definiert die Moglichkeiten der Ubertragbarkeit der Messungen/des
Programms auf unterschiedliche Systeme im Hinblick auf Prozessor-
architektur, Betriebssystem sowie ausreichende Dokumentation von
verwendeten Programmen.

Umfang - Definiert die Vollstandigkeit der durchgefiihrten Arbeitsschritte des ex-
perimentellen Prozesses - z.B. komplette Dokumentation aller Arbeits-
schritte von den Rohdaten bis zum fertigen Dokument inklusive aller
Zwischenschritte des Workflows.

Daraus ergeben sich computerspezifische Griinde schlecht reproduzierbarer Studien wie
fehlender, Messdaten erzeugender Quellcode oder Programmierfehler, welche fir lange Zeit
nicht oder nie korrigiert werden [16].

Eine weitere Problematik ergibt sich bei computerunterstiitzten Studien bei der Archivierung
der Messdaten, Programmteile, Ergebnisse und Dokumente. Fir die Bereitstellung und Ar-
chivierung kdénnen drei Ebenen definiert werden:

Die physische Ebene enthélt die Daten in Form eines kodierten Informationsflusses - einer
Abfolge von Bits - und wird hauptséchlich zur Archivierung verwendet.

Die logische Ebene stellt Daten in Form von interpretierbaren Formatspezifikationen dar.
Und die konzeptionelle Ebene, welche die Daten fir den Mensch durch ausfiihrbare Dateien
interpretierbar darstellt. Fir transparente, Gbertragbare Daten und Quellcode in vollem Um-
fang mussen alle drei Ebenen gesichert werden [17].

Intuitiv sollte die Sicherstellung der Reproduzierbarkeit bei computerunterstiitzten Systemen
einfacher sein, da diese nicht den natlrlichen biologischen Unsicherheiten unterliegen [1].
Zusatzlich besteht bei Programmen meist die Mdglichkeit alle durchgefiihrten Aktionen au-
tomatisch detailliert zu dokumentieren [22]. Sind keine adaquaten Werkzeuge zur automati-
schen Dokumentation vorhanden oder sind diese ungeniigend dokumentiert, ist es fur An-
wender aber oft muhselig Werkzeuge zu finden, deren Funktion zu verstehen und anzupas-
sen. In letzter Konsequenz missten Werkzeuge zur vollstandigen automatischen Dokumen-
tation neu erstellt werden.

Aul3erdem ist es schwierig die Gesamtheit aller, zur Reproduzierbarkeit bendtigten Daten -
wie Entwicklungsumgebung, Quellcodestiicke, technische Spezifikationen, Hard- und Soft-
wareparameter sowie Softskills und Zusatzinformationen zur Anwendung des Programms -
zu erfassen [16].
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2.2.3. Methoden und Aufgaben

Methoden zur Erzeugung reproduzierbarer Studien werden zur Geniige erstellt und publi-
Ziert, wobei ganz allgemein zwei Vorgehensweisen unterschieden werden kénnen. Einerseits
kann ein Plan fur Reproduzierbarkeit erstellt werden, bevor mit der eigentlichen Arbeit be-
gonnen wird und andererseits kann nach getaner Forschungsarbeit durch nachtréagliche Do-
kumentation des Messaufbaus und Versuchsdurchfihrung die Reproduzierbarkeit sicherge-
stellt werden [16]. Oft wird bei einem gut reproduzierbaren Projekt eine Mischung der beiden
Methoden resultieren.

Die zugrundeliegenden Aufgabenbereiche werden in [16] grob eingeteilt in:

= Erstellung einer detaillierten Beschreibung des Experiments inklusive erzeugenden
Quellcode.

= Zusammenstellung eines Programmpakets aller verwendeten Komponenten des Ex-
periments.

= Verknupfung der veroffentlichten Studien mit den Messdaten und Experimenten.

= Reproduktion und Verifikation der Messergebnisse.

Viele Publikationen bieten Checklisten der Vorgehensweise, die Reproduzierbarkeit von Stu-
dien sicherzustellen, an. In [18] und [25] sind derartige Checklisten ersichtlich, wobei die
»Zehn einfachen Regeln fur reproduzierbare computerunterstitzte Forschung® aus [25] Uber-
blicksméaRig anschlieRend angefihrt werden:

Verfolge fir jedes Ergebnis dessen Entstehungsweg

Vermeide manuelle Manipulationen an Daten

Archiviere exakte Versionen aller internen und externen verwendeten Programme
Behalte die Ubersicht tiber die Versionen von individuell angefertigten Skripten

Dokumentiere alle Zwischenergebnisse, wenn mdglich in standardisierten Formaten

© g~ w NP

Fiar Analysen, welche Zufallsgeneratoren beinhalten, speichere Initiatoren (random
seeds)

Speichere immer Rohdaten, die den Analysen und Diagrammen zugrunde liegen
Generiere hierarchische Analyseergebnisse, welche Schichten unterschiedlicher Ge-
nauigkeit aufweisen

9. VerknUpfe Textpassagen mit entsprechenden Messergebnissen

10. Veroffentliche Quellcode, ausfihrbare Dateien und Messergebnisse

In [17] und [20] werden Aufgaben, Kriterien und Méglichkeiten der Langzeitarchivierung, Be-
reitstellung und Publikation von Studien zur Erhéhung der Reproduzierbarkeit mittels For-
schungsdaten-Repositorien, wie RADAR(Research Data Repositorium), diskutiert. Weitere
Herangehensweisen und detailliertere Beschreibungen von Grundprinzipien wissenschaftli-
cher Integritat der OeAWI (Osterreichische Agentur fur wissenschaftliche Integritat) sind in
[24] zu finden.

2.2.4. Ableitungen

Schlussfolgerungen fir diese Arbeit sind in zwei verschiedenen Aspekten zu treffen:
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Einerseits missen die Messergebnisse bei Verwendung des Programms, sowie deren Ent-
stehung nachvollziehbar und reproduzierbar sein, damit die Reproduzierbarkeit der - aus
den Messdaten resultierenden - Studien sichergestellt ist.

Andererseits muss diese Arbeit grundlegend reproduzierbar sein, um das Verstandnis der
Funktionsweise des Programms zu vermitteln und um Modifikationen oder ein neues Setup
des Messaufbaus durchfuhren zu kénnen.

Wie bereits erwahnt wird die Methodik zur Sicherstellung der Reproduzierbarkeit oftmals teils
vorher geplant und teils im Nachhinein erfolgen. Auch in dieser Arbeit werden um die Repro-
duzierbarkeit zu erhdhen, automatische Dokumentations-Routinen geplant und implemen-
tiert. Die Erstellung des Programms und der betreffenden Routinen wird klarerweise im
Nachhinein dokumentiert.

Bei Verwendung des Programms zur Erzeugung von Daten fiir weitere Studienzwecke
werden zur Sicherstellung der Nachvollziehbarkeit und Reproduzierbarkeit folgende Kompo-
nenten geplant:

=  Wahrend der Messung, Analyse und Auswertung werden von den jeweiligen Routi-
nen automatisch Funktionsparameter sowie durchgefiihrte Arbeitsschritte des Work-
flows dokumentiert.
o Dafur wird das Konzept der Referenzierung aller Arbeitsschritte entwickelt.
o FUr anwendungsspezifische Parametereinstellungen miussen Parameter vari-
abel sein. Diese Funktionsparameter werden in entsprechenden Lodfiles do-
kumentiert.

= Manuelle Manipulationen von Daten wahrend der Verwendung missen weitestge-
hend unterdriickt werden.
o Nicht vermeidbare Manipulation muss ausreichend automatisch dokumentiert
werden.

= Das Programm wird als White-Box zur Verfigung gestellt, damit detailliertere Be-
schreibungen der Funktionsweise in resultierenden Papers mdglich sind.

» Rohdaten sowie Zwischenergebnisse der Auswertung werden als Ausgabedateien im
standardisiertem CSV-Format bereitgestellt.

= Arbeitsschritte einzelner Mess-, Analyse- und Auswertungssequenzen kénnen indivi-
duell variieren. Diese werden detailliert dokumentiert um ,Deep Caption“ von Dia-
grammen/Tabellen zu erméglichen. ,Deep Caption“ bedeutet, dass darstellenden Er-
gebnissen im Paper der Workflow zur Entstehung der Ergebnisse - wie Experi-
mentaufbau - hinterlegt wird [17].

Da die Messergebnisse fir vielseitige Anwendungen verwendet werden kénnen, muss fiir
resultierende Studien individuell entschieden werden, welche Daten und Methoden zur Si-
cherstellung der Reproduzierbarkeit bendtigt werden. Hier ist anzumerken, dass Reprodu-
zierbarkeit allein selbstverstandlich nicht die Korrektheit und Qualitéat von resultierenden Stu-
dien garantiert [22].

Zur Sicherstellung der Nachvollziehbarkeit dieser Arbeit sind folgende Komponenten vorge-
sehen.

= Die oben angefuhrten Kriterien zur Reproduzierbarkeit von Routinen sind folgender-
malfien definiert:
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Transparenz - komplett

o Alle Programmteile (Klassen, Skripten) und Stufen (Quellcode, EXE-Datei)
werden zur Verfugung gestellt.

Ubertragbarkeit - eingeschrankt auf &hnliche Messsysteme
o Das Programm soll auf gleiche und &hnliche Systeme ohne bzw. mit geringfi-
gigen Anderungen Ubertragbar sein. Dazu wird der aktuelle Messaufbau de-
tailliert beschrieben und Setup sowie Modifikationsmdglichkeiten des Pro-
gramms erlautert.

Umfang - vollstandig
o Alle Arbeitsschritte von der physischen Probe bis zu den Ausgabedateien
werden vollstandig erklart und transparent zur Verfugung gestellt.

= Fir das Setup des Programms wird ein Paket aller Komponenten des Programms,
ersichtlich in Abbildung 6, inklusive
o Des Ordner mit allen benétigten Daten zur Verwendung - ,CTLFILES®
- Nukliddateien fur Auswertungen - ,nuklide mittel.csv®, ,nuklide lang.csv*
- Parametertabelle flr Spezialanalysen - ,peaks.txt*

- Standardvorlage fur Standardanalysen - ,a_heinz.tpl* CTLALES
- Spezialvorlage fir Spezialanalysen - ,sanal.tpl® DUAL.LFC
dem Quellcode des Hauptprogramms - “DUAL_LFC” SOURCEPW

dem Quellcode der Probenwechsler-Routine ,SOURCE_PW* ggiﬁ:‘z‘:
der EXE-Datei des Probenwechslers - ,DLFC_ADV.exe" inpw;ﬂ d'”
der EXE-Datei des Hauptprogrammes - ,DUAL_LFC* n

der Bibliothek fur Probenwechsler-Subroutine - ,inpout32.dIl*
dieser Arbeit inkl. Bedienungsanleitung - “Manual.pdf”

= Manual.pdf

Abb.6:
Inhalt des Archivs

O O O O O O

= Das erstellte Komplettpaket wird zur Archivierung gepackt und an beiden Messsys-
temen im Ordner C:\Program Files\AutoMeasure_DLFC\ sowie auf einer CD gesi-
chert.

= Zum Verstandnis der Funktionsweise und der Nachvollziehbarkeit der Erstellung des
Programms, wird
o jede vorhandene Subroutine aller Klassen angefihrt und deren Funktion be-
schrieben
o die Entwicklungsumgebung dokumentiert.

= Zur Verdeutlichung der Anwendungsmaoglichkeiten werden eine ausfihrliche und eine
kurze Bedienungsanleitung erstellt.

Alle Komponenten zur Erhéhung der Reproduzierbarkeit bei der Verwendung des Pro-
gramms sowie in dieser Arbeit sollten weitest moglich realisiert werden.

SEITE 16 THEORETISCHER UBERBLICK



3. NEUORGANISATION DES MESSAUFBAUS

3.1. VORBEREITUNGEN

Das Messsystem zur INAA beinhaltet zwei Gammastrahlendetektoren ,Russe” und ,dicker
Fritz“. Beide Detektoren sind HPGe und ausgestattet mit Zahlratenkorrektursystemen der
Korrekturmethode LFC (Kapitel 2.1.2.3.). An die Detektoren sind zwei Messrechner, PC1
und PC2, angeschlossen. An den Detektor ,Russe” ist zusatzlich ein Probenwechsler ge-
koppelt, welcher mit PC1 gesteuert werden kann. Der Detektor ,Russe”, PC1 und der Pro-
benwechsler bilden ein Messsystem - folgend als Messsystem-Russe bezeichnet - und der
Detektor ,dicker Fritz* bildet mit dem PC2 ein Messsystem, bezeichnet als Messsystem-Fritz.

3.1.1.IST-Zustand

PCL1 - Betriebssystem: Windows 98

Dieser PC ist stark veraltet und fehleranféllig. Durch fehlende Updates und groRe Technolo-
giespanne, kann am PC1 kein USB-Stick verwendet werden, da der PC ansonsten absturzt.
Dadurch ist die Datentbertragung der Messergebnisse stark erschwert via Diskette oder CD-
ROM durchzufiihren. Zuséatzlich bendtigt der PC fur Neustarts teilweise mehr als eine Stunde
um wieder funktionsfahig zu sein.

PC2 - Betriebssystem: Windows 7

Dieser Mess-PC wurde 2017 bereits erneuert. Beim Austausch des veralteten PC2 zu dem
aktuellen Mess-PC2 wurde festgestellt, dass die bis dato verwendete Software zur Messung
von Probenreihen ,DLFC* und zur Analyse von Messspektren ,DLFCANAL" am PC2 mit dem
Betriebssystem Windows 7 nicht mehr funktionsfahig war. Ein Problem war die Ansteuerung
des Probenwechslers mit der vorhandenen Routine. Diese flhrte unter Windows 7 zu einer
Fehlermeldung und zum Absturz des Programms.

3.1.2. SOLL-Zustand

PC1 und PC2 sollen vollkommen identische Rechner mit gleichen Spezifikationen sein. Bei-
de sollen die gleiche Software und die neuesten Updates bzw. eine aktuelle aber vor allem
gleiche Version des .NET Framework aufweisen, um hinzukommende Software leichter im-
plementieren zu kdnnen. Dies dient einerseits zur Erleichterung von regelmafiigen Updates
beider Messcomputer, andererseits als Vorbereitung fiir einen zusatzlichen Probenwechsler,
welcher an den ,Russen® gekoppelt werden soll, damit auch mit diesem Detektor die M6g-
lichkeit besteht Serienmessungen durchzufihren.

3.1.3. Problematik

Das Messsystem-Russe wird aktuell fir Serienmessungen verwendet. Dementsprechend
muss vor einer Erneuerung dieser Komponenten sichergestellt werden, dass Serienmessun-
gen problemlos durchgefiihrt werden kénnen, wenn der Messrechner in einer Pause zwi-
schen zwei Serienmessungen, ausgetauscht wird. Diese Einschrankung betrifft nur den Teil
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der Messung, da es voribergehend Méglichkeiten gibt die Analyse der Spektren anderweitig
durchzufiihren. Die Auswertung wird in dieser Phase mit der bisherigen Prozedur durchge-
fuhrt.

3.2. DURCHFUHRUNG

Zuerst wird die Software am Messsystem-Fritz auf den neuesten Stand gebracht und die
Ansteuerung des Probenwechslers unter Windows 7 ermdglicht. Danach wird eine vorlaufige
Version des ersten Programmteils - Messung - erstellt und umfangreich getestet. Anschlie-
Rend wird der neue, fir das Messsystem-Russe vorgesehene PC so weit wie mdglich vorbe-
reitet, um in moglichst kurzer Zeit einen Austausch der Rechner durchfiihren zu kénnen.
Dies ermdglicht eine Testphase auf dem Messsystem-Fritz um die Funktionstiichtigkeit si-
cherzustellen.

3.2.1. Updates

Auf dem PC2 - ein IBM-Rechner mit den Spezifikationen

Prozessor: Intel® Core™ i5-3550S CPU@3.00 GHz
Arbeitsspeicher: 4.0 GB

Systemtyp: 32-Bit

Computername: radiochemie_dFritz

wurde das Update-Pack

~WVinFuture_7SP1_x86_UpdatePack_2.81 November_2017-Vollversion® fur Windows 7 -
Servicepack 1 installiert.

Da die Installation der neuesten Version des .NET Frameworks verweigert wurde, musste
das .NET Framework stufenweil3e mit folgenden Versionen erneuert werden:

1. Version 3.5: dotnetfx35_full_offline
2. Version 4.5.2: dotNetFramework NDP452-KB2901907-x86-x64-AllOS-ENU
3. Version 4.6.2: NDP462-KB3151800-x86-x64-AllOS-NEU

3.2.2. Probenwechsler

Der Probenwechsler ist Uber eine parallele Schnittstelle mit PC1 verbunden. PC1 verfligt
Uber zwei parallele Schnittstellen - LPT2 und LPT3 (line printing terminal).

Fir LPT2 ist der Adressenbereich DOAO - DOA7 und DOBO - DOB7, welche den Adressnum-
mern 53408 - 53415 und 53424 - 53431 entsprechen, reserviert.

Fur LPT3 ist der Adressenbereich D040 - D047 und D050 - D057, welche den Adressnum-
mern 53312 - 53319 und 53328 - 53335 entsprechen, reserviert.

Eine Adressnummer entspricht einem Byte - Binar: ,,00000000“ bis ,11111111“ gleich Dezi-
mal: ,0“ bis ,255%. Durch setzen eines Wertes von ,255" an dieser Adresse wird das gesamte
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Byte ,1“ = WAHR" gesetzt. ,1* entspricht einer Steuerspannung von 5V. Wird ein Byte
WAHR gesetzt, wird der adressierte Pin mit einer Spannung von 5V versorgt.

Der Probenwechsler ist mit einem der beiden LPT-Ports verbunden und kann durch Setzen
des Kontrollpins auf WAHR der parallelen Schnittstelle aktiviert und deaktiviert werden. Da
der verwendete LPT-Port und der vom Probenwechsler als Kontrollpin verwendete Pin unbe-
kannt sind, missen die angeflihrten Adressbereiche auf Erfolg getestet werden.

Es steht ein Programm ,PORTDATA InpOut_32.exe“ zur Verfigung, welche durch Eingabe
der Adressen in hexadezimalform die adressierten Bytes setzt. Fir diese ausfuhrbare Datei,
steht leider kein Quellcode zur Verfiigung. Dieses Programm wird dazu verwendet den Kon-
trollpin des Probenwechslers zu bestimmen.

Durch setzen des Pins mit der Adresse 53411 bzw. DOA3 auf WAHR und FALSCH lasst
sich der Probenwechsler steuern.

Nun muss eine Routine erstellt werden, welche wahrend des Messvorganges aufgerufen
werden kann, um mehrere Proben nacheinander zu messen.

Es ist bereits ein nicht funktionstiichtiges Programm - porttest32, codiert in Pascal - vorhan-
den. In Anlehnung an diese Routine wird unter Verwendung der freien Entwicklungsumge-
bung Lazarus fur die Programmiersprachen Pascal und Object Pascal eine Routine -
.DLFC_ADV* - erstellt. Der komplette Code befindet sich im Anhang B. Vereinfacht enthalt
die Routine folgende Komponenten:

die Definition des anzusprechenden Pins
setzen des Pins auf WAHR

abwarten eines Delays von 3 Sekunden
setzen des Pins auf FALSCH

P wnN PR

Um den Wert eines adressierten Pins im Speicher auszulesen und zu setzen, werden Funk-
tionen inp32 und out32 verwendet, welche in einer Klasse ,inpout” deklariert sind. Diese
Funktionen stellen den CPU-Typ des Mess-PC’s fest und rufen die entsprechende Bibliothek
auf, mittels derer der Pin gesetzt wird. Da beide Messsysteme Prozessortypen von 32 Bit
aufweisen, wird nur die Bibliothek inpout32.dll benétigt. Die Klasse inpout wird aus dem be-
stehenden Programm Gbernommen, da diese funktionsttichtig und somit keine Neupro-
grammierung notwendig ist. Zur besseren Kontrolle sind mehrere Ausgabemdglichkeiten
implementiert. In Abbildung 7 ist eine Standarddurchfiihrung mit Ausgabe ersichtlich.

Die Routine DLFC_ADV.exe wird fixiert am Pfad "C:\Program Fi-

les\AutoMeasure_ DLFC\DLFC_ADV.exe" gespeichert. Im gleichen Ordner AutoMea-
sure_DLFC muss sich die Bibliothek inpout32.dll befinden, um aufgerufen werden zu kdénnen.
Das Programm DLFC wird ebenfalls an diesem Ort abgelegt.

Durch Ausfihren von DLFC_ADV wird der Probenwechsler gestartet. Dies bedeutet, dass
eine sich im Detektor befindliche Probe durch Druckluft aus dem Detektor beférdert wird.
AnschlieRend wird die nachste Probe ebenfalls durch Druckluft im Detektor platziert. Einige
Parameter wie die Dauer der Extraktion- und Implantationsphase, sowie der zeitliche Ab-
stand der beiden Phasen kénnen manuell am Probenwechsler variiert werden.
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Port: 53411

Abb.7: Funktionsablauf -DLFC-ADV; Screenshot des Verfassers

3.2.3. Neuaufbau Messsystem-Russe

Nach der Erstellung des vorlaufigen ersten Programmteils ,Messung“ welcher in Kapitel 4.3.
naher beschrieben wird, folgt der Austausch des alten PC1 mit dem neuen Messrechner.

Der neue PC1 ein IBM-Rechner mit den Spezifikationen

Prozessor: Intel® Core™ i5-3550S CPU@3.00 GHz
Arbeitsspeicher: 4.0 GB

Systemtyp: 32-Bit

Computername: radiochemie_Russe

wird mit Windows 7 eingerichtet und ServicePack 1 versehen. AnschlieRend werden eben-
falls die Updates ,WinFuture_7SP1_x86_ UpdatePack 2.81 November_2017-
Vollversion“ sowie die Versionen des .NET Frameworks 3.5, 4.5.2. und 4.6.2. installiert.

Fur die Verwendung der Software Genie 2000 wird eine ISA-Messkarte (Industry Standard
Architecture) der Marke AccuSpec bendétigt. Diese wird aus dem alten PC1 ausgebaut und
im neuen PC1 installiert. Hierbei ist auf die benétigte Jumperstellung zu achten, welche mit
der auszuwéhlenden In- und Output Adressierung Ubereinstimmen muss.

Verwendet wird die Messkarte vom Typ AccuSpec B, welche die in Abbildung 8 ersichtliche
Jumperstellung aufweist.

AnschlieRend kann auf dem neuen PC1 die Messsoftware Genie 2000 Basisspektroskopie
inklusive Sentinel Software installiert werden. Im Zuge dieser Installation wird automatisch
der Vielkanalanalysator-Eingangseditor (VKA Editor) installiert. Ist die Installation abge-
schlossen, muss im VKA Editor die Messkarte eingerichtet werden. Zuerst muss unter Bear-
beiten - Hinzufligen VKA - Steckkarten VKA'’s - AccuSpec B die Messkarte zugefugt werden.
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CLOSED - OPEN - OPEN - CLOSED - CLOSED - CLOSED - CLOSED

Abb.8: Stellung der Jumper an der Messkarte - AccuSpec B; Screenshot des Verfassers

In Gerate - VKA sind folgende Einstellungen zu konfigurieren:
= 16K ist auszuwahlen

= Anzahl der ACD’s: L1
= |/O Adresse: ,0300"
= Hex: ,D000*

Die 1/0 Adresse ist definiert durch die o.a. Jumperstellung, welche der Tabelle 3 aus dem
Genie Manual [30] entnommen wurde.

Board No.: 1 2 3 4
gﬁiiﬂf’“ 300 310 320 330
A10 CLOSED | CLOSED | CLOSED | CLOSED
A9 OPEN OPEN OPEN OPEN
A8 OPEN OPEN OPEN OPEN
A7 CLOSED | CLOSED | CLOSED | CLOSED
A6 CLOSED | CLOSED | CLOSED | CLOSED
A5 CLOSED | CLOSED | OPEN OPEN
A4 CLOSED | OPEN | CLOSED OPEN

Tabelle 3: AccuSpec B - Adresseinstellungen

Die Bezeichnungen A10 - A4 entsprechen den Jumpernummerierungen 1-7. Der Jumper Nr.
8 muss ,OPEN" sein, damit die tbrigen Jumperstellungen beriicksichtigt werden.

Unter Einstellungen - Eingang missen
= Eingangsname: ,DLFC*
= Detektortyp: ,Gamma- od. Rontgendetektor - Ge*
= Eingangsgrofie: ,16384“ Kanale
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ausgewahlt werden. Hier ist der Eingangsname ,DLFC* nétig, damit der Detektor in
Genie2000 angezeigt wird. AbschlieRend muss der Detektor mit Datenbank - Laden in -
DLFC geladen werden. Beim Mess-PC 2 werden diese Einstellungen im Zuge einer Compu-
ternamenanderung ebenfalls neu eingerichtet. Die einzige Anderung zur obigen Konfigurati-
on betrifft die Jumperstellung der AccuSpec B Karte im PC2, welche zu I/O Adresse:

,0320“ fuhrt. Nun kann mit der Software Genie 2000 - Gammamessung und -analyse ein
Gammastrahlenspektrum aufgenommen werden.

Damit gemessene Peaks annahernd korrekten Energielinien, also ihren jeweiligen Energien,
zugewiesen werden kdnnen, muss der Detektor grob kalibriert werden. Dazu werden Kalib-
rierproben - ***Am, *'Cs und *°Co - im Detektor platziert und eine Minute gemessen. Eine
derart kurze Messzeit reicht, damit die Auspragungen der Energielinien der Proben stark
genug sind, um die Peaks den Linien zuzuweisen und somit eine grobe Kalibrierung durch-
zufuhren.

Es werden in Kalibrierung - Energie & Peakform - mit Nuklidliste die angefuhrten Isotope von
Americium, Céasium und Kobalt ausgewahlt und nacheinander alle Energielinien den Peaks
im Spektrum zugeordnet, indem der Cursor an der Peakspitze positioniert und der Button
»Cursor® betatigt wird. Dies erzeugt eine lineare Beziehung zwischen den Kanalen des
Spektrums und den Energieniveaus der Peaks. Zur Kontrolle sollte mit dem Button ,Zei-
gen” die Linearitat der Kalibrierung tberprift werden. Kalibrierpunkte, welche von der Gera-
den weit entfernt sind, sollten geléscht werden. Die abgeschlossene Kalibrierung wird direkt
am Detektor gespeichert.

Um ein funktionsfahiges Messsystem zu gewahrleisten, werden umfangreiche Tests durch-

gefuihrt und einige Sicherheitsabfragen implementiert. Die vollstandige Beschreibung der
Fehlerbehandlung ist ein Teilbereich des nachfolgenden Kapitels.
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4. ERSTELLUNG DES PROGRAMMS - DUAL LFC.EXE

Dieses Programm soll die Arbeitsschritte Messung, Analyse und Auswertung zur INAA mdg-
lichst automatisieren. Der zu optimierende Workflow beginnt nach den Schritten der Proben-
vorbereitung und Aktivierung der Proben, welche in Kapitel 2.1.2. kurz beschrieben sind.

Die Messung umfasst die Aufnahme des Gammaspektrums der Proben, sowie die Teilung
des kompletten 16K Spektrums(raw) in korrigiertes (LFC - Loss Free Counting) und unkorri-
giertes (UNC - Uncorrected) Spektrum.

Die Analyse behandelt vorrangig die speziell fur die Anwendung angepasste Peak-Suche
und den Peak-Fit, inklusive der Integration der Peak-Flache. Zusatzlich beinhaltet der Ab-
schnitt der Analyse die Mdéglichkeiten der nachtraglichen Kalibrierung von Spektren, der Ana-
lyse von Spektren mit beliebig auswahlbaren Analysesequenzen und einer Funktion ,Interak-
tiver-Peak-Fit“ zur Kontrolle und Verbesserung von gefitteten Peakflachen.

Im Teil ,Auswertung® werden aus den erhaltenen Peakflachen und einigen Standards, wel-
che Teil der Probenreihe sind, die Konzentrationen [ug/g] - wieviel Mikrogramm des Ele-
ments pro Gramm Probeneinwaage in der Probe enthalten sind - der Elemente berechnet.

Die R-Werte der einzelnen Standards erreichen fiir problematische Radionuklide nicht immer
die gleiche Qualitat. Daher mussen die Standard-Werte Uberprift werden. Dieser Teil der
Auswertung kann nicht vollstéandig mit hochstméglicher Ergebnisqualitat automatisiert wer-
den und sollte daher meist manuell durchgeftihrt werden.

Sehr vereinfacht kénnen die drei Schritte zusammengefasst werden:

»= Im ersten Schritt werden Spektren aufgenommen und Ausgabedateien - Spek-
tren(.cnf): dateinamen_LFC.cnf, dateinamen_UNC.cnf - fir jede Probe erstellt.

= AnschlieBend werden im zweiten Schritt diese Spektren analysiert und Reportdatei-
en(.rpt): dateinamen_LFC.rpt, dateinamen_UNC.rpt erzeugt.

= |m dritten abschlielBenden Schritt werden die Daten aus der Reportdatei ausgelesen
und ausgewertet und Ausgabedateien - Ergebnis- und Dokumentationstabellen(.csv):
PRN_logfile.csv, PRN_messwerte.csv, PRN_standards_init.csv,
PRN_standards_fin.csv und PRN_auswertung.csv - zur weiteren Verwendung erstellt.
PRN steht fir Probenreihenname und spezifiziert die Dateinamen der Ausgabedatei-
en.

In jeder Klasse werden Funktionen, welche dazu dienen fehlerhafte Benutzereingaben, leicht
verwechselbare Einstellungen, Programmabstirze und Endlosschleifen im Programm zu
vermeiden, extra in den Kapiteln ,Fehlerbehandlung“ ausgefuhrt. Diese Kapitel beziehen sich
demnach immer nur auf die Behandlung von Fehlern, welche aus dem Programmverlauf und
dessen Benutzung resultieren und nicht auf die Behandlung von Messfehlern.
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4.1. VORBEREITUNGEN

4.1.1. Genie 2000

Bei den Teilen ,Messung“ und ,,Analyse” ist die Implementierung von Prozeduren und Funk-
tionen der Klassen des Programms Genie2000 notwendig. Dementsprechend muss vor Pro-
grammierbeginn die Funktionsweise des Programms Genie2000 studiert werden. Dazu wer-
den hauptséachlich die Handbuch-Komponenten

= Genie 2000 Read Me First

= Genie 2000 Operations Manual [26]

= S506 Interactive Peak Fit User's Manual [27]
= Genie 2000 Customization Tools Manual [28]
= S561 Batch Tools Support [29]

= Historical Canberra MCAs [30]

= Genie 2000 Tutorials Manual[31]

verwendet, welche in der Installation von Genie2000 inkludiert sind.

Grundsatzlich wurden zwei geeignete Herangehensweisen an die Verwendung von Genie-
Routinen extrahiert:

1. Aufruf von BATCH Prozeduren in der Kommandozeile
2. Einbinden von Bibliotheken - COM DLL’s (Component-Object-Model Dynamic-Link-
Library)

1. BATCH Prozeduren

Die wichtigsten Aufgaben von Genie sind in Prozeduren implementiert, welche durch Kom-
mandozeilen-Befehle betreffende Spektroskopie-spezifische Programmmodule aufrufen. Die
Prozeduren rufen kompilierte ausfiihrbare EXE-Dateien auf, deren Funktionsweise mit
Merkmalen spezifiziert werden kdnnen.

z.B.: ,STARTMCA det:DLFC /livepreset=10000

Vorteile:

Einfachheit - Nur eine kleine Anzahl an Einschrdnkungsmerkmalen ist
vorhanden.

Stabilitat - Die aufgerufenen Prozeduren sind bereits kompilierte EXE-
Dateien.

Sicherheit - Die Fehlerbehandlung wird auch in aufgerufenen Modulen
durchgefuhrt.

Kompatibilitat - Spatere Versionen von Genie stellen dieselben EXE-

Prozeduren zur Verfugung.
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Nachteile:

Geschwindigkeit -  Der Aufruf der Prozeduren in der Kommandozeile ist lang-
sam.
Komplexitat - Fur komplexere Anwendungen fehlen detailliertere Einstel-

lungsmaoglichkeiten.
2. COM DLL Funktionen

Das Programm Genie2000 ist in Klassen aufgebaut, deren Funktionen durch die Einbindung
von verwalteten DLL zugénglich sind. Dazu miissen in Visual Studio Verweise auf die ent-
sprechenden Bibliotheken hinzugefliigt werden. Dadurch kénnen die Funktionen und deren
Syntax sowie Parameter der eingebundenen Klasse im Objektkatalog eingesehen werden.
Es existiert ein Handbuch ,S560 Genie 2000 Programming Library“, welches in dem vorhan-
denen Canberra Setup nicht inkludiert ist und dadurch leider nicht zur Verfligung steht.

Manche dieser élteren Bibliotheken erzeugen bei Verwendung in neueren .NET Frameworks
Fehler. Die COM DLLs mussen im Projekt eingebunden werden und somit kompiliert werden
um ausfuhrbare Dateien zu erhalten. Verwendet werden folgende Bibliotheken:

= CanberraDataAccessLib [DataAcc.dll]
= CanberraSequenceAnalyzerLib [SeqAnlyz.dll]
= CanberraReporterLib [rptview.dll]

Vorteile:

Diversitat - Die Funktionen bieten viele Parameter und Auswahlméglich-
keiten zur Spezifikation der Durchfiihrung.

Der mehrmalige Aufruf von eingebundenen Funktionen wird
wahrend der Kompilierung optimiert und ist somit sehr viel

Geschwindigkeit

schneller.
Nachteile:

Stabilitat - Die Komplexitat der Klassen und die grof3e Anzahl verschie-
dener Parameter, konnen in Ausnahmefallen durch nicht o-
der falsch indizierte Parameter Fehler erzeugen.

Komplexitat - Die Auswirkungen durch Verschachtelungen von mehreren

Funktionen missen bedacht werden.

Die Mdglichkeit der Eingliederung von Genie Prozeduren fihrt zu umfassenden Recherchen
in den Handbichern, um fundierte Entscheidungen treffen zu kénnen, welche Routinen in
welcher Form eingebunden werden sollen.

4.1.2.Visual Basic(VB) - .NET Framework

Die Auswahl der Programmiersprache griindete sich auf folgende Kriterien:
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= Eine grafische Benutzeroberflache (GUI - graphical user interface) wird erwiinscht,
um Anwendereingaben zu erleichtern.

= Fdr Messung und Analyse sind alte Routinen vorhanden, welche ebenfalls in Visual
Basic verfasst sind - diese kénnen als Hilfestellung verwendet werden.

= Es mussen einige sehr unterschiedliche Komponenten - Hardwaresteuerung bei
Messung und Probenwechsler, Prozesseinbindung externer Software, Einbindung ex-
terner Dateien - in diesem Programm vereinigt werden.

Als Programmierumgebung wird Microsoft Visual Studio Enterprise 2017 - Version 15.4.4
verwendet. In den Projekteigenschaften missen der Anwendungsname, der Stammordner,
die Verweise der einzubindenden COM-DLL's, das Zielframework und die Ziel-CPU definiert
werden, wobei auf den 32 Bit Prozessortyp der Mess-PC’s zu achten ist.

4.1.3. Reproduzierbarkeit
Aufgrund der Gliederung des Projektes werden vier Hauptklassen

= DLFC_index
= Messung

= Analyse

= Auswertung

definiert, deren Erstellung im folgenden Kapitel einzeln erértert wird.

Durch alle Klassen zieht sich die Schwierigkeit der Reproduzierbarkeit des INAA-Prozesses
und der damit einhergehenden wissenschaftlichen Aussagekraft der gewonnen Daten.

Wichtigste Direktive ist die Nachvollziehbarkeit, welche Arbeitsschritte - seien es automati-
sierte oder manuelle - an Daten durchgeftihrt wurden, sowie deren Dokumentation bzw. Si-
cherung.

In den folgenden Kapiteln werden hinsichtlich der Reproduzierbarkeit die Problematik der
einzelnen Bereiche und die daraus resultierenden Mafnahmen herausgearbeitet.

4.2.  KLASSE - DLFC_INDEX.VB

4.2.1. Problematik der Reproduzierbarkeit - Stammklasse

Aktuell wird die Messung mit einem VB Programm - DLFC - durchgefihrt, die daraus resul-
tierenden Spektren mit einem zweiten VB Programm - DLFCANAL - analysiert. Anschlielend
werden die produzierten Report-Dateien mit einer weiteren VB-Routine in eine Excel-Datei -
»,NAA_Auswertung.xIs“ - Gibertragen. In dieser Excel-Datei finden die Berechnungen der
Auswertung statt.
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Die Probleme hinsichtlich Reproduzierbarkeit sind in diesem Abschnitt vor allem die Anzahl
der Komponenten, die eine Nachvollziehbarkeit der Arbeitsschritte erschwert und der Bedarf
an Benutzereingaben und Auswahlmdglichkeiten. Diese fuhren zu der Notwendigkeit einer
standigen Dokumentation der durchgefihrten Arbeitsschritte und Benutzereingaben, wozu
das Konzept der Referenzierung entwickelt wurde. Jeder Arbeitsschritt, welcher mit einem
Spektrum durchgefuhrt ist, wird mit einem Kuirzel in Beschreibungsparametern
(CAM_T_SDESC1 und CAM_T_SDESCA4) direkt in der Spektren-Datei gespeichert.

Die Referenz wird auf zwei Parameter aufgeteilt, weil ein Parameter auf 64 Zeichen be-
schrankt ist. Folgend ist die Zusammensetzung der Referenzen der einzelnen Funktionen
angegeben:

Messung:
aQuisition - Datum [MMyy] - Spektrentyp [lfc/unc/dua]
z.B.: QO0318lfc/

Standardanalyse:
Analyze - ausgew. Analysesequenz (.asf)
z.B.: A5 SIGMA_OR/

Spezialanalyse:
Special Analyze - ausgew. Peaktabelle (.txt) - Analysetyp [M/L]
z.B.: SApeaksM/

Kalibrieren:
Calibrate - ausgew. Kalibrierdatei (.cal / .cnf)
z.B.: CGch0/

IPF:
Interactive Peak Fit -  Benutzereingabe nach IPF

z.B.: ipf208,559/

Die vollstéandige Referenz wird bei der Analyse in der Reportdatei dokumentiert und kénnte
folgende Form haben.
ID: Q0318lIfc/Cgut/ipf1077/A5 SIGMA_OR/

Es ist darauf zu achten, dass nur Aktivitaten im Report-File dokumentiert sind, die vor der
Analyse durchgefihrt wurden. Somit wird sichergestellt, dass die verwendeten Daten im Re-
port-File mit der Referenz Ubereinstimmen. Werden nach der Analyse weitere Arbeitsschritte
durchgefiuhrt, werden diese nur im Spektrum nicht aber in der Reportdatei dokumentiert. Sol-
len nachtrégliche Ver&dnderungen in die Auswertung miteinbezogen werden, muss eine wei-
tere Analyse durchgefihrt werden.

Bei der Auswertung werden alle Referenzen in einem Logfile gesammelt, um eine Ubersicht
der durchgefiihrten MaRhahmen zu erhalten.
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4.2.2.Implementierung der Stammklasse

Diese Klasse ist die Stammklasse des Programms. Sie enthalt die Ausgangsebene der grafi-
schen Benutzeroberflache (GUI), welche beim Ausfiihren des Programms aufgerufen wird
und in Abbildung 9 dargestellt ist. Anhand der Abbildung kann bereits die Gliederung der
Klassen erkannt werden. Die Gruppen ,Aktuelle Messung“ und ,Parameter” sind in die
Messklasse einzuordnen. Die Analyse-Klasse verfligt Gber die Gruppen ,Kalibrieren“ und
»Analyse“ und die Auswertung-Klasse besteht aus der Rahmengruppe ,,Auswertung®.

Die Bedienelemente in der linken unteren Ecke sind in der Stammklasse DLFC_index im-
plementiert.

Die Aufgaben der Stammklasse beinhalten die Handhabung der Benutzereingaben und de-
ren Ubergabe an Funktionsaufrufe alle generalisierten Funktionen, welche haufiger von den
Unterklassen aufgerufen werden und den Grof3teil der Fehlerbehandlung. Die Funktion der
automatischen aufeinanderfolgenden Durchfuhrung aller Arbeitsschritte Messung - Analyse -
Auswertung [AUTOQ] ist ebenfalls in dieser Klasse implementiert.

a5l DLFC — o %
Kalibrieren
Kalibrierdateil GNF/ CALY | [ [—
[ Energie u. Peakfom [ Effizienz Kalibrieren
Parameter Analyse
Probenanzahl l:l Vorgabe(optional) Analysesequenz (LASF) 5 S1GMA_OR.ASF | [
O mitel fosen
Messdaerly [ ] O
Speicherort: [D:\Daten\AUSWERTUNG Energie: [ || IFF

[crGENIE2K CTLFILES  peaks bt | [

Parametertabelle (. TXT)
Poberrehe: [ e

Abklingzeit @) mittel O lang Sperielle Analyse

Spektren auswahlen
Auswertung

AUTO-Mode: OFF Auszuwertender Ordner [ =

]
Beenden Abbruch ID - Key anzsigen B Standards bearbeiten AUTOMATISCH Auswertung

ADbb.9: GUI des Programms DUAL_LFC; Screenshot des Verfassers

4.2.2.1. Offentliche Funktionen
Diese Funktionen kdnnen aus allen Klassen verwendet werden.

sleep_fct(integer)
Ist eine Delay Funktion, welche die Ausfiihrung des weiteren Codes fiir eine be-
liebige Anzahl an Sekunden stoppt. Vorrangig wurde diese Funktion fir die War-
tezeit wahrend des Probenwechsels implementiert.
Parameter:  Wartezeit in Sekunden; Datentyp Integer

update_fct(string, integer)
Dient als Aufruf der Stammklasse, um wahrend der Ausfiihrung von Code ande-
rer Klassen, Anderungen an der GUI zu bewerkstelligen. Vor allem Status-
Anzeigen sowie die Fortschrittsleiste missen regelmallig aktualisiert werden.
Parameter:  Status der Sequenz [anal/sanal/cal/ausw]; Datentyp String
Modifizierung fiur Fortschrittsleiste; Datentyp Integer
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4.2.2.2. Allgemeine Funktionen

Bid_key Click() bei Button-Click Event ,|D-Key anzeigen”
Zeigt bei allen ausgewahlten Spektren die zugehdrigen Referenzen an

Bbeenden_Click() bei Button-Click Event ,Beenden”
Ruft Sicherheitsabfrage auf und beendet anschlieRend das Programm. Wenn
aktuell Sequenzen durchgefiihrt werden, wird die Fkt Abbruch ebenfalls aufgeru-
fen

abbruch()
Ruft eine Sicherheitsabfrage auf und stoppt anschliel3end statusspezifisch alle
laufenden Prozesse und gibt eine entsprechende Fehlermeldung aus. Zusatzlich
wird fur die Dauer des Abbruchprozesses die Statusanzeige angepasst.

Grolteils werden bei Button-Click-Events Funktionen implementiert, auf welche bei den
Click-Events verwiesen wird. Dies dient dazu, dass entsprechende Funktionen auch ohne
Klick aufgerufen werden kdnnen. In diese Kategorie fallen folgende Funktionen.

messen_fct(boolean)
Entsprechende Teile der GUI werden deaktiviert bzw. aktiviert und der Status
wird angepasst. Die Klasse ,messung”“ (Kapitel 4.3.) wird instanziiert und die
Funktion messen() (Seite 34) aufgerufen. Nach erfolgreicher oder abgebrochener
Messung werden entsprechende Meldungen ausgegeben und die GUI angepasst.
Parameter: WAHR fur Aufruf bei automatischer Durchfiihrung [AUTO]

analyse_std_fct()

kalibrieren_fct()

ipf_fct()
Entsprechende Teile der GUI werden deaktiviert bzw. aktiviert und der Status
wird angepasst. Die Klasse ,analyse® (Kapitel 4.4.) wird instanziiert und inkludier-
te Funktionen - analyse_std() (Seite 38), kalibrieren() (Seite 38) oder ipf() (Seite
44) - aufgerufen. AnschlieRend wird die GUI flr weitere Anwendungen vorberei-
tet.

analyse_spez_fct(boolean)
Entsprechende Teile der GUI werden deaktiviert bzw. aktiviert und der Status
wird angepasst. Die Klasse ,analyse“ (Kapitel 4.4.) wird instanziiert und Funktion
analyse_spez() (Seite 43)aufgerufen. Nach erfolgreicher oder abgebrochener
Analyse werden entsprechende Meldungen ausgegeben und die GUI angepasst.
Parameter: WAHR fur Aufruf bei automatischer Durchfiihrung [AUTO]

auswertung_fct(boolean)
Entsprechende Teile der GUI werden deaktiviert bzw. aktiviert und der Status
wird angepasst. Die Klasse ,auswertung“ wird instanziiert und Funktion auswer-
ten() aufgerufen. Nach erfolgreicher oder abgebrochener Auswertung werden
entsprechende Meldungen ausgegeben und die GUI angepasst.
Parameter: WAHR fur Aufruf bei automatischer Durchfiihrung [AUTO]

auto_fct()
Entsprechende Teile der GUI werden deaktiviert bzw. aktiviert und der Status
sowie Endzeit der automatischen Durchfiihrung angepasst. Die Form ,au-
to_auswahl‘( Kapitel 4.2.3.1) wird instanziiert und aufgerufen.
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Eingaben, Speicherorte sowie bendtigte Daten werden Uberprift. Bei positivem
Ergebnis werden, entsprechend der in ,auto_auswahl* definierten Parameter,
nacheinander die Funktionen - messen_fct(true), analyse_spez_fct(true) fur mitt-
lere und lange Spektren sowie auswertung_fct(true) aufgerufen.

Nach erfolgreicher oder abgebrochener Durchfiihrung werden entsprechende
Meldungen ausgegeben und die GUI angepasst.

Die automatische Durchfiihrung ist nur sinnvoll, wenn die mittlere Messung der Proben be-
reits abgeschlossen ist und nun die lange Messung der Proben bevorsteht. Dies erméglicht
die anschlie3ende automatische Analyse sowie Auswertung aller gemessenen Daten. Para-
meter der automatischen Durchfihrung sind mittels der Form auto_auswabhl zu definieren
und in Kapitel 6.1.8.1 naher beschrieben.

In Kapitel 6.1.8 sind umfangreiche Beschreibungen zur Verwendung der automatischen
Durchfiihrung angegeben, und der vollstdndige Programmcode ist zum besseren Verstand-
nis im Anhang C angefihrt. Inbegriffen sind in dieser Klasse auch alle Funktionen, die dem
Benutzer dazu dienen Speicherorte, Analysedateien (.asf), Kalibrierdateien (.cal/.cnf), Peak-
dateien (.txt) und Spektren (.cnf) auszuwéhlen. Diese Routinen werden durch die Buttons
.-, Neben den zugehoérigen Textboxen, bzw. durch den Button ,Spektren anzeigen®, er-
sichtlich in Abbildung 9, gedffnet.

4.2.2.3. Fehlerbehandlung in der Stammklasse

Zur Fehlerbehandlung zahlen in dieser Klasse alle Funktionen, welche Falscheingaben vom
Anwender vermeiden.

Einerseits werden durch die Routinen

= TBanzahl_KeyDown

= TBmessdauer_KeyDown
= TBenergie_KeyDown

= TBdateiname_KeyDown

bei den ersten Dreien alle Tastaturtasten mit Ausnahme der Zahlen, Links, Rechts, Riick-
gangig und Entfernen, sowie die Maodifiziertasten Shift, Strg, Alt und Alt Gr unterdriickt. Bei
der vierten Routine werden nur Sonderzeichen mittels Modifiziertasten und Leerzeichen un-
terdriickt.

Andererseits werden bei der Auswahl von Daten Filter verwendet, welche die Auswahlmdg-
lichkeiten des Benutzers auf bendtigte Dateiendungen einschrankt. Dadurch werden dem
Benutzer im Dateibrowser-Dialog auch nur passende Dateien angezeigt. Zu beachten ist,
dass bei der Auswahl einer Kalibrierdatei, zwei mdgliche Dateiendungen (.cal / .cnf) akzep-
tabel sind und der gewiinschte Dateityp mittels Dropdown-Schaltflache im Dateibrowser-
Dialog gewahlt werden kann.

Bei der Auswahl der Abklingzeit-Vorwahl (mittel/lang) fur Messungen, werden automatisch

die Default Werte fur Probenanzahl ,50“ und Messdauern - lang: 10000s, mittel: 1800s - ein-
getragen, sowie Dateinamen mit den Attributen ,lang“ bzw. ,mittel* spezifiziert.
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4.2.3. Tochterklassen von DLFC_index.vb

4.2.3.1. Klasse - auto_auswahl.vb

Fur die Auswahl der Parameter zur automatischen Durchfiihrung wird eine neue Form ,au-
to_auswahl®, ersichtlich in Abbildung 10, erstellt.

Diese Form erscheint durch betatigen des Buttons [AUTO] nach erfolgreicher Uberpriifung
der Benutzereingaben. Die Spektren der mittleren Messung mussen im angegebenen Ord-
ner verfligbar sein und mit der Datei probendaten.csv sowie mit den Benutzereingaben
Ubereinstimmen. Genauere Informationen sind im Kapitel 6.1.8. zu finden.

AUTO: Auswahl

Was soll automatisch durchgefuhrt werden?
Analyse: ] Mittel
Auswertung:

Standards uberprifen: @ manuell

O automatisch

Abbruch Durchflihren

Abb.10: GUI - Auswahlform flr Parameter der automatischen Durchfiihrung; Screenshot des
Verfassers

Die Einstiegsfunktion der Klasse auto_auswahl ist auto_ausw_fct(), welche ausgehend von
DLFC_index.auto_fct() aufgerufen wird.

auto_ausw_fct(boolean, boolean)
Diese Funktion dient zur Definition der durzufihrenden Aufgaben. Soll die Analy-
se der mittleren Messung durchgefiihrt werden oder sind die Reportdateien der
mittleren Messung bereits vorhanden? Soll die Bearbeitung der Standards im
Abschnitt Auswertung automatisiert oder manuell erfolgen?
Parameter: WAHR fir Analyse der mittleren Spektren
WAMHR fur autom. Bearb. der Standards

Die Funktionen Bgo_Click und Bexit_Click dienen bei Betatigung der Buttons fur positive und
negative Dialogantworten.

4.2.3.2. Klasse - control_box.vb
Um Sicherheitsfragen beim Beenden des Programms und Abbrechen der Routinen zu im-
plementieren, wird eine variable Benutzerabfrage - eine neue Form control_box, dargestellt

in Abbildung 11 - erstellt.

Diese dient als Sicherheitsstufe flr unbeabsichtigtes Beenden oder Abbrechen der Routinen,
wobei der Fokus der Form initial immer auf ,nicht beenden® gesetzt ist. In dieser Tochter-
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klasse befinden sich nur zwei Funktionen - Byes_Click() und Bno_Click() - die bei Betatigung
der zugehorigen Schaltflachen positive und negative Dialogantworten erzeugen.

Beenden

Soll wirklich abgebrochen und das Programm beendet werden?
E

Abb.11: GUI - Kontrollfrage flir Beenden und Abbrechen der Routinen;
Screenshot des Verfassers

4.3. KLASSE - MESSUNG

4.3.1. Problematik der Reproduzierbarkeit - Messklasse

Eine Messung ist dann als reproduzierbar zu bezeichnen, wenn zugehoérige Parameter hin-
reichend gut dokumentiert sind. Diese Dokumentation beinhaltet einerseits fixe Parameter
seitens des Detektors - Detektortyp, Probengeometrie und Korrektursystem und andererseits
variable Parameter hinsichtlich der Proben - Kennzeichnung und Masseeinwaagen -, sowie
der Messung - Messart, Messzeit und Messdauer.

Ein wichtiger Aspekt ist die Minimierung von Storeinflissen und Manipulationen wahrend der
Messung. Die Folge ist die Automatisierung der Messung und des Probenwechsels, welche
die Messung einer Probenreihe standardisiert. Durch die exakt gleiche Dauer jeder Messung
und der gleichen Probengeometrie aufgrund des Probenwechslers sind Messdaten mit guter
Quialitat vergleichbar.

Dieses Programm ist an die Messsysteme PC1 und PC2 angepasst. Dementsprechend an-
dern sich Detektortyp, Korrekturmethode und Probengeometrie fir Messungen mit Proben-
wechsler nicht und missen fiir diese spezifische Anwendung nicht explizit fir jede Messung
angegeben sein.

Fur die Verwendung der Messergebnisse in resultierenden Studien missen die Spezifikatio-
nen des Systems ebenfalls bekannt sein und dokumentiert werden. Ebenso etwaige Veran-
derungen am Messsystem, wie Messungen ohne Probenwechsler mit verdnderter Proben-
geometrie, missen dokumentiert werden. Bei etwaigen Verdnderungen der Messsysteme
muss der Verlust der Vergleichbarkeit von Daten vor und nach der Veranderung in Betracht
gezogen werden.

Die variablen Parameter der Proben und Messung andern sich stets von Messung zu Mes-

sung. Diese miussen demnach fir jede Probe explizit und am besten direkt im aufgenomme-
nen Spektrum gespeichert oder im Dateinamen spezifiziert werden.
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Im Zuge der Messung und Aufnahme des Spektrums werden etliche Parameter automatisch
in der CAM-Datei (.cnf) gespeichert.
Einige davon lauten
= die Realtime - dies ist die tatsdchlich gemessene Zeit, welche als Messzeit definiert
wurde,
= die Livetime - dies ist die Zeit, in welcher effektiv Ereignisse detektiert wurden, also
die resultierende Zeit bei Subtraktion der Totzeit des Detektors von der Realtime
= das Datum und die Uhrzeit der Messung.

Realtime und Livetime sind fur korrigiertes Spektrum gleich, da bei der Loss-Free-Counting
Korrekturmethode die Totzeit bereits berlcksichtigt wird.

Probenreihennamen, Probennummer, Spektrentyp (LFC/UNC) und Messart (mittel/lang)
werden automatisiert im Dateinamen zur eindeutigen ldentifikation spezifiziert.
z.B.: 17G_mittel_0001_LFC.CNF

Als zusatzliche Dokumentation werden die Parameter CAM_T_SDESC1 (536936537) und
CAM_T_SDESC4(536936540) der CAM-Datei verwendet um die Arbeitsschritte fur bessere
Nachvollziehbarkeit zu referenzieren. (Kapitel 4.2.1.)

Fir die Messung setzt sich die Referenz folgendermal3en zusammen.
aQuisition - Datum [MMyy] - Spektrentyp [lfc/unc/dua]
z.B.: QO0318lfc/

4.3.2. Implementierung der Messklasse

Die Probenbehalter werden der Reihung der Probenliste angepasst im Probenwechsler an-
geordnet, wobei die erste zu messende Probe direkt mit dem Probenwechsler in den Detek-
tor eingebracht wird. Dies dient dazu, den Detektor auf die erste Probe zu kalibrieren. Zur
Kalibrierung des Detektors wird manuell Genie2000 gedffnet und die erste Probe ein paar
Minuten gemessen. AnschlieRend wird mittels Kalibrierung - Energie & Peakform eine Kalib-
rierung durchgefiihrt (Kapitel 6.1.2.1.), welche direkt am Detektor gespeichert wird.

Fur die Implementierung der Messung bedeutet dies, dass beim Start der Messung die Pro-
be bereits im Detektor platziert ist und demnach der Probenwechsler vor der Messung der
ersten Probe nicht aktiviert werden muss. Die Routine muss mit dem Start des Detektors
eingeleitet werden.

Die Einstiegsfunktion der Klasse ist messen(), welche von DLFC_index.messen_fct() aufge-
rufen wird. Als Benutzereingaben werden Probenzahl, Messdauer, der gewiinschte Spei-
cherort sowie der Name der Probenreihe bendtigt. Die Auswahlma@glichkeit fur mittlere und
lange Messungen bezieht sich auf die Abklingzeit zwischen Aktivierung der Proben und Zeit-
punkt der Messung und ist nicht verpflichtend zu definieren. Wenn keine Auswabhl getroffen
wird, fehlt im Dateinamen die entsprechende Spezifikation und die Spektren werden nicht in
Unterordner ,mittel“ und ,lang“ gegliedert.

Die Unterdriickung von Falscheingaben seitens des Anwenders ist teilweise in der Stamm-
klasse DLFC_index (Kapitel 4.2.2.3.) implementiert.
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messen(string, string)
Nach Kontrolle der Benutzereingaben auf Vollstandigkeit und Richtigkeit, werden

die Subroutinen create_directory_struct() und check_files() aufgerufen. Die
Gruppenbox ,Aktuelle Messung®, ersichtlich in Abbildung 9, wird initialisiert und
aktiviert. Angezeigt werden wahrend der Messung immer aktuelle Probe, Status,
Countdown der aktiven Messphase und Messende der gesamten Probenreihe.
AnschlieRend wird eine Schleife gestartet, welche folgende Komponente durch-
lauft:

= Anpassen des Dateinamen der aktuellen Probe

= Starten der Messung mittels BATCH-Befehl ,STARTMCA det:DLFC* und Mo-
difizierung ,/REALPRESET" [29]

= Aufrufen der Funktion DLFC_index.sleep_fct

= Dreimaliges Speichern des aufgenommenen Spektrums fir filena-
me_DUAL.CNF, filename_LFC.CNF und filename_UNC.CNF

= Berechnung des korrigierten und unkorrigierten Integrals der gesamten Spek-
tren sowie der korrigierten Livetime und der Incoming Count Rate (ICR)

= Anpassen bzw. eintragen der Parameter, Spektrengrof3en, Referenzen sowie
Ergebnisse der durchgeflihrten Berechnungen

= Aufrufen der Subroutine change_sample() fir Probenwechsel

AnschlieRend werden entsprechende Statusfelder zurlickgesetzt und verborgen
und die GUI angepasst.
Parameter: Status ,,acq” wird Ubergeben
optionale Auswahl ,mittel* / ,lang® flir Ordnerstruktur und spezi-
fische Dateinamen

Die Anderungen der Parameter der CAM-Datei erfolgen durch eine Klasseninstanziierung
der Bibliothek CanberraDataAccessLib und Aufruf der Funktionen Open(), Close(), Save(),
Spectrum() und Param(). Die Syntax der Funktionen kann im Objektkatalog von Visual Stu-
dio eingesehen werden und ist in Anhang A angefuhrt.

Wahrend des Ablaufes der Routine wird von jeder Probe Gesamtspektrum - DUAL - korri-
giertes Spektrum - LFC - sowie unkorrigiertes Spektrum - UNC - gespeichert. DUAL wird in
einen Unterordner ,raw* fir Rohdaten gespeichert. An diesen Spektren wird wahrend der
Routine nichts verandert. Aus dem korrigierten Spektrum werden die korrigierten Peakfla-
chen fir die Auswertung extrahiert. Das unkorrigierte Spektrum ist fur die Auswertung eben-
falls notwendig, da die Fehler der Integration der Peakflachen in diesem Spektrum nicht
durch die LFC-Korrektur gestort werden. Daher werden die unkorrigierten Fehler verwendet
und anschlieRend fur die LFC-Korrektur korrigiert.

change_sample()
Diese Subroutine wird bendtigt um zwischen den Messungen der einzelnen Pro-
ben, den Probenwechsler anzusteuern, damit die Probe im Detektor gewechselt
wird. Dazu wird die externe Ressource an "C:\Program Fi-
les\AutoMeasure_ DLFC\DLFC_ADV.exe" aufgerufen(Kapitel 3.2.2). Der Aufruf
der Probenwechsler-Routine wird im Hintergrund ausgefihrt. Der Status wird der
aktuellen Messung angepasst.
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create_directory_struct(string, string, string)
Fur die geordnete Sicherung der Spektren wird eine fur Probenreihenname und
Speicherort spezifische Ordnerstruktur, ersichtlich in Abbildung 12, erstellt, inso-
fern die betreffenden Ordner noch nicht vorhanden sind.
Parameter: Pfad des gewiinschten Speicherortes
Dateiname der Probenreihe
optionale Vorauswahl fur mittlere und lange Messungen

v 184
v lang
raw
v mittel

raw

Abb.12: Ordnerstruktur nach der Messung der Spektren
~mittel“ und ,lang“; Screenshot des Verfassers

Wird keine Vorgabe ,mittel“ oder ,lang“ ausgewahlt, werden die Spektren sowie der Ordner
.faw* direkt in Stammordner - in Abb. 12: 18A - gespeichert. Die Unterordner ,mittel“ und
.lang“ werden in diesem Fall nicht erstellt.

4.3.2.1. Fehlerbehandlung in der Messklasse

In dieser Klasse wird die Fehlervariable error_num der Stammklasse verwendet. Einerseits
wird die Variable regelmaRig abgefragt fiir den Fall des manuellen Abbruchs der Messung
durch den Anwender mittels des Abbruch-Buttons. Andererseits werden auch Rickgabewer-
te, beispielsweise zur Uberpriifung der zu erzeugenden Spektren-Dateien - check_files(), mit
der Fehlervariable gekoppelt. Dies dient dazu, mdgliche Fehlerquellen vor dem Start der
Messung zu beseitigen, damit die Messung reibungslos ausgefihrt werden kann.

check_files(integer, string, string)

Mit dieser Routine werden alle Dateinamen auf bereits existierende und zu erstel-
lende Dateien in den entsprechenden Ordnern lberprift. Dazu werden Dateina-
men der gesamten Probenreihe mit den Spezifikationen ,DUAL*, ,LFC* und
,UNC* erstellt und getestet. Wenn eine zu erstellende Datei bereits vorhanden ist,
wird eine Fehlermeldung ausgegeben und anhand eines riickgegebenen Fehler-
wertes die Messung nicht gestartet.
Parameter: Probenanzahl

Pfad des Speicherortes

Dateiname der Probenreihe

Weiters werden Benutzereingaben auf Verwendbarkeit Gberprift und zur Vermeidung von

parallelem Starten von Subroutinen, werden die restlichen Teile der GUI fir den Benutzer
deaktiviert.
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4.4, KLASSE - ANALYSE.VB

4.4.1. Problematik der Reproduzierbarkeit - Analyseklasse

Standardmaliig werden aktuell gemessenen Spektren mit der Analysesequenz ,5 SIG-
MA_OR.asf*, abgelegt im Ordner C:\GENIE2K\CTLFILES, analysiert. Mit der ebenfalls im
gleichen Ordner abgelegten Reportvorlage ,a_heinz_realtime.tpl“ wird eine Reportdatei mit
allen gefundenen Peaks, deren Energien, Peakflachen, Fehler und einige weiteren Parame-
tern, erzeugt. In der Reportdatei sind ebenfalls Datum und Zeit der Messung sowie der Ana-
lyse, Messdauer und der Pfad der Spektrendatei angegeben.

Die Analysesequenz ,5 SIGMA_OR* beinhaltet die Schritte:

= Peaksuche - 2te Ableitung
= Peak-Flache - Summe/Nicht-Lin. LSQ Fit
= Bericht

Die in Genie inkludierten Funktionen fur Peaksuche und Peakflache beinhalten die Mdglich-
keit der Veranderung einiger Parameter. Da aktuell die Analysesequenz auf das gesamte
Spektrum mit denselben Parametern durchgefiihrt wird, werden einige Peaks, vor allem
Peaks welche Teile von Multipletts sind, nicht gefunden und etliche Peaks schlecht gefittet.
Dies fuhrt zu falsch integrierten Peakflachen. Somit weichen einige von dieser Analyse erhal-
tenen Werte stark von den tatséachlichen Peakflachen ab. Im Zuge der Auswertung mussten
die Peakflachen uberprift werden und etliche Peaks manuell gefittet werden, um die Werte
nachbessern zu kénnen.

Erstens fuhrt die manuelle Nachbesserung mancher Werte von Peakflachen in Bezug auf die
Reproduzierbarkeit auf eine nicht annehmbare, unmdégliche Nachvollziehbarkeit weil Informa-
tionen fehlen welche Werte nachgebessert wurden, warum nachgebessert wurde und wie die
korrekten Werte eruiert wurden. Zweitens existiert keine Form der Dokumentation, welche
Analysesequenz verwendet und welche Parameter dafiir definiert wurden.

Die Konsequenz daraus ist eine verbesserte Analysemethode und die Minimierung manuel-
ler Manipulation sowie eine nétige umfassende Dokumentation. Angestrebt wird eine jedem
Nuklid beliebig genau angepasste Analyse und die Nachvollziehbarkeit der verwendeten
Analyseparameter. Die Anpassung der Parameter erfolgt manuell und wird von Messung zu
Messung sukzessive spezifischer und praziser.

Zusatzlich muss die Mdglichkeit in Betracht gezogen werden, dass manche Nuklide schwer
Zu messen sind, und vereinzelt Proben auftreten konnen, welche nur manuell korrekt gefittet
werden kénnen. In diesen Féllen gewahrleistet die inkludierte Dokumentation bei einem In-
teractive-Peak-Fit(IPF) die Nachvollziehbarkeit. Alle durchgefiihrten MalRnahmen zur Analy-
se werden zusatzlich mit Referenzen ausgestattet, um die Dokumentation zu vervollstandi-
gen.
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4.4.2. Implementierung der Analyseklasse

Die Klasse Analyse umfasst alle Methoden, welche mit Spektren im Funktionsbereich von
Genie durchgefuhrt werden kénnen, bis zur Ausgabe von Reportdateien.

Inkludiert sind also die Gruppenboxen Kalibrierung und Analyse, welche in Abbildung 9 dar-
gelegt sind. Diese umfassen die Prozeduren kalibrieren(), ipf(), analyse_std(), analy-
se_spez(), referenz(), report(), get_peak_table() und check files_dir().

Fur die Methoden werden einige Benutzereingaben bendtigt, so missen fir jeden Arbeits-
schritt die zu bearbeitenden Spektren ausgewahlt werden. Dies erfolgt durch den Button
~opektren auswahlen® und ist in der Klasse DLFC_index implementiert.

Zur Verfugung stehen die Methoden
= Kalibrierung
= Standardanalyse
= Spezialanalyse
* Interactive-Peak-Fit

4.4.2.1. Kalibrierung

Eine CAM-Datei(.CNF) beinhaltet etliche Parameter, welche der vorhandenen Kalibrierung
zugeordnet sind. Diese sind aufgeteilt in die Blécke Acquisition Parameters, Geometry Pa-
rameters, Energy/FWHM Calibration Results Parameters und Shape Calibration Results Pa-
rameters [28] und beinhalten enorm viele Records und Parameter.

Nach der Messung eines Spektrums, ist in der CAM-Datei die Kalibrierung, welche am De-
tektor gesichert wurde, hinterlegt. Optimalerweise sollte die erste Probe der Probenreihe vor
dem Start der Messung manuell ansatzweise gemessen und kalibriert werden, damit die Ka-
librierung am Detektor gespeichert werden kann. Die Kalibrierung setzt sich aus den Berei-
chen Energie- & Peakform- sowie Effizienzkalibrierung zusammen. Wichtig fir diese Anwen-
dung ist die Kalibrierung von Energie & Peakform, welche eine Beziehung zwischen den Ka-
nalen des Spektrums und den Energieniveaus herstellt. Wird die Kalibrierung vor dem Mess-
start nicht durchgefiihrt, muss eine Méglichkeit bestehen, nach vollendeter Messung, mehre-
re Spektren automatisiert mit einer gewtinschten Kalibrierung versehen zu kénnen.

Dazu missen die zu kalibrierenden Spektren, eine Kalibrierdatei und die zu tbertragenden
Teile der Kalibrierung ausgewahlt werden(Kapitel 6.1.3.)

kalibrieren(string(), string)
Es wird Uberprift, ob die ausgewahlte Kalibrierdatei existiert. Die ausgewahlten
Blocke der Kalibrierung - Energy&Peakform, Effizienz - werden von der Kalibrier-
datei(.CAL oder .CNF) auf alle ausgewéhlten Spektren, mittels des BATCH-
Befehls ,MOVEDATA ,Quelle* ,Ziel*“sowie den Modifizierungen /ECAL, /[EFFCAL
und /OVERWRITE Ubertragen [29].
Die betreffenden Statusfelder und die Aktivitéat von Teilen der GUI werden ange-
passt. Die Subroutine referenz() wird aufgerufen und abschliel3end eine entspre-
chende Meldung ausgegeben.

ERSTELLUNG DES PROGRAMMS - DUAL_LFC.EXE SEITE 37



Parameter: Array der Pfade aller ausgewahlten Spektren
Status der Durchfiihrung

Die Referenzierung ist bei der Kalibrierung von folgender Form:
Calibrate - ausgewahlte Kalibrierdatei (.cal / .cnf)
z.B.:. CGch0/

4.4.2.2. Standardanalyse

Zur Durchflihrung einer Standardanalyse ist die Auswahl einer Analysesequenz notwendig.
Vorgefertigte Sequenzen befinden sich im Ordner C:\GENIE2K\CTLFILES. Die Erstellung
individueller Analysesequenzen(ASE) wird in Kapitel (Kapitel 6.1.4.2.) ndher erlautert.

Prinzipiell kann eine Analysesequenz beliebige Methoden enthalten, welche auch in Ge-
nie2000 - Analyse zu finden sind. Bemerkenswert sind die Méglichkeiten der Anderung der
Vorlage(.tpl) fur die Erstellung der Reportdateien sowie der Anpassung von Parametern zur
spezifischeren Peaksuche oder Peakflachenintegration. Die Erstellung individueller ASE‘s
eroffnet eine zweite Option, neben der Spezialanalyse, genauere Ergebnisse flr die Integra-
tion der Peakflachen zu erhalten, als mit der Standardanalyse.

analyse_std(string(), string)
Statusfelder und GUI werden angepasst. Die Korrektheit der Analysesequenzbe-
zeichnung wird Uberpruft und die Ordnerstruktur von Abbildung 12, wenn noch
nicht vorhanden, erweitert fir die Ausgabe der Reportdateien, ersichtlich in Ab-
bildung 13. Darauf folgend wird die Existenz von Reportdateien mit gleichem Da-
teinamen kontrolliert und wenn nétig die Analyse abgebrochen, damit keine be-
stehenden Daten verloren gehen bzw. liberschrieben werden. Innerhalb einer
Schleife wird fur jedes Spektrum
= die Funktion referenz() aufgerufen,
= die zugehotrige CAM-Datei gedffnet,
= die Analyse durch Ausfuhren der Analysesequenz durchgefuhrt,
= die betreffende CAM-Datei geschlossen.

Die Statusfelder werden reinitialisiert und entsprechende Meldungen zur durch-
geflhrten Analyse ausgegeben.
Parameter: Array der Pfade aller ausgewahlten Spektren

Status der Durchfuhrung

v 184

v lang
raw
reports

v mittel
raw
reports

Abb.13: Ordnerstruktur nach der Analyse der Spektren ,mittel*

und ,lang® ; Screenshot des Verfassers
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Die CAM Dateien werden durch Instanziierung der Klasse CanberraDataAccessLib und Auf-
ruf der Funktionen Open() und Close() gedffnet und gespeichert. Die Analysesequenz wird
durch Instanziierung der Klasse CanberraSequenceAnalyzerLib, beziehungsweise durch
Aufruf der implementierten Funktion Analyze() durchgefuihrt. Die Syntax der Funktionen kann
im Objektkatalog von Visual Studio eingesehen werden und ist ebenfalls in Anhang A ange-
fuhrt.

Die Referenz der Standardanalyse setzt sich wie folgt zusammen:
Analyze - ausgew. Analysesequenz (.asf)
z.B.. A5 SIGMA_OR/

Fur die Ausgabe der Reportdateien werden der bestehenden, hauptsachlich verwendeten
Reportvorlage ,a_heinz_realtime.tpl“ einige Zeilen hinzugefligt, damit die Referenz in der
Reportdatei angezeigt wird. Diese Vorlage wird unter dem Namen ,a_heinz.tpl* gespeichert.

4.4.2.3. Spezialanalyse

Die Spezialanalyse ist im Prinzip eine angepasste Analysesequenz, welcher der Struktur der
Sequenz ,5 SIGMA_OR* nachempfunden ist.

Analysiert werden pro Messung ,mittel“ und ,lang“ einige ausgewahlte Nuklide, angeflihrt in
den Tabelle 1 und 2 im Kapitel 2.1.2.4.

Problematisch sind die Nuklide ***Samarium, *"“Lutetium, ?**Neptunium und **’Wolfram bei
der mittleren Messung sowie die Nuklide **’Neodym, **Zirkonium, #Strontium und *®Kobalt
bei der langen Messung, wobei das Problem bei **Sm, *""Lu, >**Np, #*Sr von der Art ist, dass
ein oder mehrere Peaks des Multipletts nicht signifikant genug sind, um vom Analysealgo-
rithmus bei verwendeten Parametern gefunden zu werden. Dadurch wird das Multiplett
falsch gefittet, und die Peakflache ungenau integriert. Bei *¥"W, **'Nd, *Zr und *®Co liegt das
Problem im oft schwer aufzufindenden Peak, aufgrund eines schlechten Verhéltnisses zwi-
schen Peak-Intensitat und Hintergrund.

Bei der Analysesequenz ,5 SIGMA_OR® werden drei Analyseschritte, ersichtlich in Abbildung
14, nacheinander ausgefthrt.

z Analyse-Sequenz-Editar - 5 SIGMA_OR.ASF it

Datei  Optionen  Hilfe
Sequenaztitel

|5 zigma ohne Res Wareinstellung flir Sequenz
Augzwahl Schritt Schritte andern
Messung Aktuele Schiite:
Peak-Suche Peak-5uche - 2te Ableitung
FeakFliche Schiit sinfiigen Peak-Fléche - Summe/NichtLin LS F
Interactive Peak Fit “Bericht - Standard
Muklid- Identifilation
MID Hachbehandlung
Bericht i
; < >

Abb.14: Analysesequenz ,5 SIGMA_OR®; Screenshot des Verfassers
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Die Peaksuche ,Peak-Suche mit 2. Ableitung® wird fur alle Peaks mit den gleichen Parame-
tern, dargestellt in Abbildung 15, durchgeflihrt. Zu beachten ist der einstellbare Suchbereich
mittels Startkanal und Endkanal, sowie der Parameter Signifikanzschwelle, welcher der ent-
scheidenden Parameter fiir die Suche nach wenig signifikanten Peaks ist.

E Peak-5uche mit 2. Ableitung - Einstellung >

Suchbereich

Startkanal I Endk.anal 8192
Signifik anzschwelle |5.EIEI

Taleranz; 1.00 kel
{* Erergie {7 PdHM

[ Resultate anhangen

-

[ ok | .-'-‘-.I::I::ruu:h| Hie |

Abb.15: Parameter fiir Peak-Suche mit 2.Ableitung; Screenshot des Verfassers

In Abbildung 16 werden die Parameter fiir den Analyseschritt der Peakflachenintegration
~summe/nicht linearer LSQ Fit“ angefuhrt. Auch in diesen Einstellungen besteht wieder die
Maoglichkeit zur Einschréankung auf Teile des Spektrums mittels Startkanal und Endkanal.

Weiters sind die Parametergruppe ,Residuum Suche® und die auswahlbare Option ,Fitte
Einzellinien* Parameter, welche fir eine prazise Bestimmung der Peakflachen herangezogen
werden. Die Residuum Suche ist vor allem zur Bestimmung der Anzahl der Peaks in Mul-
tipletts und die damit verbundene Genauigkeit der Peakflachen-Integration des zu analysie-
renden Peaks wesentlich. Der Parameter ,Fitte Einzellinien bedeutet, dass Einzelpeaks ge-
fittet werden. Ist diese Checkbox nicht gesetzt, werden alle Zéhlraten der dem Peak betref-
fenden Kandale summiert.

Die Vorteile der einfachen Summation bei Einzellinien sind:
= Der Fehler der Linienflachenbestimmung rthrt einzig vom Fehler der Zahlrate, wel-
cher nicht wie bei der Fit-Methode durch den Fehler der Anpassung vergroRert wird.
= Die Rechenzeit erhdht sich durch die Anpassung um einen Faktor > 10 [15]. Dement-
sprechend ist die einfache Summation effizienter (da keine Anpassung durchgefiihrt
wird).

Dementsprechend sollte hauptséchlich die Methode der Summation benutzt, und nur bei
Energielinien, deren Grenzen mit benachbarten Linien Gberlappen oder bei nicht gleichmalfii-
gem Hintergrund, auf die Fitmethode zuriickgegriffen werden [15]. Wird die Summationsme-
thode benutzt, flie3t die ,Form“-Kalibrierung nicht ins Ergebnis ein, da fir die Berechnung
der Peakflache kein Fit verwendet wird.
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Abb.16:

E Summe / nicht linearer LSC Fit - Einstellung *

Peak-Flache Bersich v 95% Sigrifik anz-T est
Startk.anak fi I Benutze feste Pu/HM
Endkanal asz2 I Benutze feste T ail-Parameter

¥ Fitte Einzellinien

K ontinwum: 5 Kanile ¥ ROIs anzeigen

¥ Kandle " PywiHM Iv ‘emwerfe Peaks mit Flache<=0
F.antinuurm-Funktion Step -
Residuum Suche
I Suche durchfibren  Schwelle: 5.00
tinirum Abstand [FuHM]: 1.00

ROl Grenzenbestimmung

Max. Anz. PwHM e zwischen Peaks: | 5.00
M ax. Anz. PwHM sz fir linke Grenze: 200
Max. Anz. F'Hi s fiir rechte Grenze: | 2.00 r

ok | Abbruch Hife |

Parameter fir Peak-Flachen-Integration - ,Summe /nicht lin. LSQ FIT“ ; Screenshot des
Verfassers

Werden fur Anfangs- und Endkanal der Peaksuche oder Peakflachenintegration zu kleine
Bereiche gewahlt, wird der Hintergrund falsch angepasst und der Peak falsch gefittet. Wer-
den die Bereiche zu grol3 gewahlt, werden mehrere Peaks als Multiplett mit den gleichen
Analyseparametern analysiert. Dies fihrt wiederum dazu, dass nur teilweise an Energielinien
angepasste Parameter verwendet werden. Fir zu hoch angesetzte Signifikanzschwelle,
werden Peaks mit darunterliegender Signifikanz nicht gefunden. Fiur zu hoch angesetzte
Schwelle der Residuum-Suche werden Peaks eines Multipletts, welche geringere Residuen
zur Folge haben, nicht als eigenstandiger Peak erkannt.

Um die analysierten Daten in Reportdateien auszugeben, wird die Methode ,Bericht - Stan-
dard” verwendet, mit in Abbildung 17 angefiihrten Variationsmaéglichkeiten.

Abb.17: Standardbericht - Einstellungsmaoglichkeiten; Screenshot des Verfassers

E Standardbericht - Einstellung -
Fomrnulardated: a_heinz.tpl
Werzeichnizs: CAGEMIEZRACTLFILES
Abschnitt: |£‘-.nalysenblatt j
Fehler Multiplik.atar: 1.000000
Beqginne mit Auznabe auf
v Seite 1
[+ Meus Seite [+ Bildschirm
v Meue Datei [ Drucker

Aklivitatzeinheit: uCi Multiplikator: |1
ok | Abbuch | Hife |

ERSTELLUNG DES PROGRAMMS - DUAL_LFC.EXE

SEITE 41



Intensitaten von Peaks bzw. Strukturen von Multipletts sind flr den Grof3teil der Proben fur
gleiche Nuklide sehr &hnlich. Daher liegt die Vorgehensweise nahe, an die Nuklide ange-
passte Analysen zu definieren. Definiert werden dabei die erwéhnten Parameter der Peak-
suche und Integration der Peakflache in einer Textdatei, gespeichert im Standard-
Stammverzeichnis C:\GENIE2\CTLFILES\peaks.txt, welches durch den Benutzer geandert
werden kann. Die Parametertabelle ist folgend angefihrt:

mittel:
103,2 241 280 5 1 0
208,4 532 551 2 1 0
277,4 713 747 2 1 0
559,1 1427 1466 15 2 0
684,7 1773 1794 2 2 1
1369 3536 3561 5 5 1
1525 3941 3966 5 5 1
1596 4126 4152 5 5 0
2754 7129 7159 5 5 1

lang:
145,4 309 384 5 5 0
177,2 453 467 5 5 1
208,4 533 547 3 2 1
312,2 793 817 5 5 1
320,1 822 838 3 3 1
482,2 1227 1257 5 5 1
496,3 1280 1296 3 2 1
514 1315 1342 3 1 0
531 1371 1383 2 1 1
756,7 1956 1991 3 1 0
795,9 2050 2113 2 1 0
879,4 2274 2288 5 5 1
1077 2781 2822 3 3 0
1099,2 2839 2861 5 5 1
1115,5 2875 2916 5 5 0
1173,2 3021 3066 5 5 0
1189 3072 3094 3 2 1
12213 3139 3203 5 5 0
1408 3620 3663 5 5 1
1691 4380 4392 2 2 0

Tab.4: Parametertabelle - peaks.txt - fir Spezialanalyse

Die Auswahl der Parameter erfolgte hauptsachlich durch Untersuchung der einzelnen Peaks,
deren Signifikanz und Form, sowie der Untersuchung von Multipletts. Die glinstigeren Para-
meter wurden dann durch Vergleich der Analyse- und Auswertungsergebnisse (Kapitel 5)
nach der Methode Trial&Error eingeschrankt. Die Spezifikation, ob Einzellinien gefittet wer-
den sollen, wird ebenfalls danach entschieden, mit welchen Einstellungen die Abweichungen
von alter zu neuer Auswertung minimiert werden.

Diese Parameter werden standardmafig flr mittlere und lange Spezialanalysen verwendet,
kénnen aber fur auRergewohnliche Probenreihen verandert werden. Nach erfolgter Spezial-
analyse wird die verwendete Parametertabelle aus dem Stammverzeichnis zu den erzeugten
Reportdateien kopiert.
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analyse_spez(string(), string, boolean)

Bendtigte Benutzereingaben sind die Parametertabelle(.txt) und Wahl der Spek-
trenart - ,mittel“ oder ,lang®. Default-Werte sind
,C\GENIE2K\CTLFILES\peaks.txt“ und ,mittel“. Nach Uberpriifung der Parame-
tertabelle, Anpassung der Statusfelder und Aufruf der Funktion check_files_dir()
wird die Parametertabelle durch Aufruf von get_peak_table() eingelesen.

Der weitere Programmablauf ist getrennt durch die Vorwahl ,mittel“ und ,lang®, ist
aber weitgehend, abgesehen von Variablenbezeichnungen und Variableninhalt,
strukturell ident. Zuerst wird die Statusanzeige des Automatik-Modus bei deakti-
viertem ,AUTO* als Analysenendanzeige verwendet und die Spalten der eingele-
sene Parametertabelle in simple, nutzbare Arrays - peaks, KA, KE, schwelle, sig-
nifikanz und fit - geteilt.

Danach wird eine Analyseschleife fir jedes Spektrum und jede einzelne Energie
in der Parametertabelle mit folgenden Schritten gestartet:

=  Peaksuche mit BATCH-Befehl ,PEAK_DIF ,Quellspektrum mit den Modifi-
zierungen /CHANNELS und /SIGNIF [29]

= Integration der Peakflache mit BATCH-Befehl ,AREA_NL1
rum* sowie den Modifizierungen /RES_SEARCH, /RES_THRESHOLD,
/RES_SEPARATION und /FIT [29]

= Aufruf der Subroutine referenz() (Seite 45),

= Aufruf der Subroutine report() (Seite 45),

=  Kopie der Reportdateien von Standardordner C:\GENIE2K\REPFILES in den
Zielordner ,reports”

AnschlieRend wird die verwendete Parametertabelle ebenfalls in den Zielordner
kopiert, und Statusanzeigen sowie GUI angepasst.
Parameter: Array der Pfade aller ausgewahlten Spektren

Status der Durchfiihrung
Status des Automatik-Modus - ON/OFF

Die Referenz der Spezialanalyse hat folgende Form:
Special Analyze - ausgew. Peaktabelle (.txt) - Typ [M/L]
z.B.: SApeaksM/

4.4.2.4. Interactive-Peak-Fit (IPF)

Da oft Proben naturlichen Ursprungs gemessen werden, sind Ungenauigkeiten bei der Ana-
lyse nicht auszuschlieRen. Bei derartigen Ausnahmen kann mittels IPF ein falsch analysierter
Peak nachtréglich manuell gefittet werden und die Werte der Peakflache und des Fehlers in
der danach erzeugten Reportdatei ausgetauscht werden. Dies soll ebenfalls im Sinne der
Reproduzierbarkeit dokumentiert werden. Hierfir besteht die Mdglichkeit nach dem IPF eine
individuelle Referenz durch eine Benutzereingabe hinzuzufiigen.

Fur die Durchfihrung des IPF missen das betreffende Spektrum bzw. die betreffenden
Spektren ausgewahlt werden. Optional kann eine Energie als Filter spezifiziert werden, an
welcher das Spektrum im IPF-Fenster angezeigt werden soll. Dies dient zur effizienteren
Bearbeitung, wenn &hnliche Probleme bei gleichen Energien und mehreren Spektren auftre-
ten. Der Aufruf der Funktion IPF() fihrt beispielhaft zur Abbildung 18 und anschliel3end zur
Eingabemdoglichkeit einer individuellen Referenz (Kapitel 4.4.3.).
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ipf(string())

Die Klasse input_box wird instanziiert. Innerhalb einer Schleife wird fur jedes
ausgewahlte Spektrum der Interactive-Peak-Fit mittels des BATCH-Befehls ,|IP-
FIT ,Quellspektrum’ “und Modifizierung /ENERGY [29] - wenn eingegeben - auf-
gerufen. Anschliel3end wird die Funktion eingabe() der Klasse input_box (Kapitel
4.4.3.) aufgerufen und die resultierende Eingabe an die Funktion referenz() tiber-
geben.

Parameter: Array der Pfade aller ausgewahlten Spektren
&’ Interactive Peak Fit: FAAUSWERTUNG\I7GYMITTEL\I7G_MITTEL_00O1_... - O *
Curzor: 2748.868 ket Region Stark: 2748 868 kel Region End: 2760.051 ke
Peak Edit 28000

Add Delete 20000

I )
15000 @

%

Set Region Limitz

10000

IN
e — 5000 [&
Zaom Unzoom 0 "I I:cﬁf[lgg\\

L =i = R |

Setuy 2744 2748 2752 2756 2760 2764
Fit... Filter... E.0
Cot|, or—r—x
20 0
Plat Fepart... : 00 o g u|
i 20 L =B R
440 B |
2744 2748 2752 2756 2760 2764
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Abb.18: Beispiel - Interactive-Peak-Fit Aufruf; Screenshot des Verfassers

Die Referenz des IPF setzt sich mit inkludierter, individueller Benutzereingabe wie folgt zu-

sammen:
Interactive Peak Fit -  Benutzereingabe nach IPF
z.B.: ipf208,559/

4.4.2.5. Allgemeine Funktionen

referenz(string, string)

Das betreffende Spektrum wird getffnet, und die bereits in den Parametern
CAM_T_SDESC1 und CAM_T_SDESC4 gespeicherte Referenz ausgelesen. Die
neue Referenz wird hinzugefligt und Uberpruft ob die Referenz mehr als 64 Zei-
chen aufweist. In diesem Fall wird der Parameter CAM_T_SDESC4 ebenfalls zur
Speicherung verwendet.
Parameter: Pfad des aktuellen Spektrums

Anzufugende Referenz

Diese Funktion wird aus den Routinen Kalibrieren() (Seite 38), Analyse_std() (Seite 38), Ana-
lyse_spez() (Seite 43) und IPF() (Seite 44) aufgerufen. Die Referenzen sind sehr kurz gehal-

ten, da ein

Parameter nur 64 Zeichen beinhalten kann. Mit einer wahrscheinlichen Abfolge -

Messung(9) - Spezialanalyse(11) - Kalibrierung(~10) - Spezialanalyse(11) - werden bereits
41 von verfugbaren 64 verbraucht. Da IPF-Referenzen individuell erstellt werden kdénnen,
wird bei einer Uberschreitung von 64 Zeichen der Parameter CAM_T_SDESC4 ebenfalls

verwendet.
Grund sind

SEITE 44

Dadurch stehen fur die Referenzierung 128 Zeichen zur Verfigung. Aus diesem
individuelle Referenzen im Zuge des IPF kurz zu halten.
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report(string, integer, integer)

Die Sektionen der Reportvorlage ,Header®, ,Tabelle* und ,Fehler” werden defi-
niert. Die Sektion ,Header“ wird nur bei der Analyse der ersten Energie der Pa-
rametertabelle ausgegeben. Die Sektion ,Tabelle” wird pro Analyse eines Peaks
der Reportdatei angehangt. Daraus resultiert die Tabelle, deren Daten zur Aus-
wertung herangezogen werden. Die Sektion ,Fehler” wird nur bei der Analyse
des letzten Eintrags der Parametertabelle angehangt und dient als Terminator.
Parameter: Pfad des aktuellen Spektrums

Index der Zeile der Parametertabelle

Index der Schlusszeile der Parametertabelle

Fir die Spezialanalyse wird eine neue Vorlage “sanal.tpl erstellt. Dazu wird die Vorlage
»a_heinz.tpl* als Vorlagenvorlage benutzt und die benétigten Sektionen ,Header", ,Tabel-
le“ und ,Fehler” eingefligt, damit aus diesen Sektionen verwendbare Reportdateien kreiert
werden kénnen.

Die Reportdateien werden durch Instanziierung der Klasse CanberraReporterLib und Aufruf
der Funktion ExecuteReport() erstellt und erweitert. Die Syntax kann im Objektkatalog von
Visual Studio eingesehen werden und ist ebenfalls in Anhang A angefihrt.

get_peak_table()
Diese Funktion dient nur zum Einlesen der Parametertabelle - peaks.txt - nicht
zur Weiterbearbeitung des Inhalts bzw. zur Ubertragung in Variablenarrays.
Dazu wird eine Instanz der in VB inkludierten Streamreader-Klasse erstellt und
als Objekt definiert. Dieses Objekt wird getffnet, alle nichtleeren Zeilen der Datei
ausgelesen und in eine Array Liste, zur Ruckgabe an die Funktion Analy-
se_spez(), gespeichert.

4.4.2.6. Fehlerbehandlung in der Analyseklasse

Die Fehlervariable error_num wird durch Riickgabewerte von der Funktion check_files_dir()
gesetzt und anschlieRend tberprift. Dadurch wird die Analyse vor Beginn der Analyseschlei-
fe bei Auftreten eines Fehlers beendet. So wird vermieden, dass Reportdateien bereits aus-
gewerteter Spektren tUberschrieben werden.

check_files_dir(string())
Es wird das Zielverzeichnis der Ausgabedateien - \reports - Uberprift und bei
Nichtexistenz neu erstellt. Die Dateinamen aller zu erstellenden Ausgabedateien,
Reportdateien fir jedes analysierte Spektrum, werden auf Existenz Gberprift.
Wenn notig wird die Analyse abgebrochen, um Datenverlust durch Ersetzen von
Dateien zu vermeiden.
Parameter: Array der Pfade aller ausgewahlten Spektren

Mehrere Sicherheitsabfragen werden zum Beispiel fur Formatierungsfehler der Parameterta-
belle implementiert. Diese sind mit entsprechenden Fehlermeldungen verknupft.
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4.4.3. Tochterklasse von Analyse.vb

Aufgerufen wird die Tochterklasse input_box.vb mittels der Einstiegsfunktion eingabe() von
der Funktion ipf() (Seite 44) und dient dazu, nach dem Interactive-Peak-Fit eine durch den
Benutzer individuell angepasste Referenz hinzuzufiigen. Die GUI der Eingabebox ist in Ab-
bildung 19 dargestellt, und beinhaltet die Information welches Spektrum bearbeitet wird, so-
wie eine beispielgebende Anleitung.

ot |PF-Referenz — O >

Welcher Text soll als Referenz zum Spektrum gespeicht wenden?

F:rauswertung® 1 7& mittel 177G _mittel _0001_LFC.CNF

| Lok |

[Text soll moglichst kurz sein - max. 10 feichen /
ohne Sonderz ]

z.B. 514,685

- Referenz: IPF514,685

Abb.19: Referenz-Eingabemdglichkeit nach IPF; Screenshot des Verfassers

eingabe(string)
Die Funktion reinitialisiert Referenzvariablen und passt die Benutzeroberflache
dem aktuellen Spektrum an. Die Form input_box wird aufgerufen und nach einer
erfolgreichen Benutzereingabe wird die anzuhéngende Referenz zurlickgegeben.
Parameter: Pfad des aktuellen Spektrums

Die Funktion Bok_Click dient zur Erstellung einer positiven Dialogantwort beim Aufruf der
Form input_box.

4.5. KLASSE - AUSWERTUNG.VB

4.5.1. Problematik der Reproduzierbarkeit - Auswertungsklasse

Die Daten der Reportdateien der LFC-Spektren werden aktuell mittels einer Visual Basic
Routine in eine Excel Datei ,NAA_Auswertung.xIs“ eingespeist. Diese Excel Datei beinhaltet
alle bendtigten Daten und Berechnungen fur die folgende Auswertung. Wie bereits in Kapitel
4.4.1 erwahnt, fuhren fehlerhaft analysierte Peaks zu ungenauen und teilweise fehlenden
Peakflachen und Fehlern bei der Auswertung. In besagter Excel-Datei werden fehlerhafte
Werte von Peakflachen und Fehler durch manuellen Fit der entsprechenden Peaks nachge-
bessert. Die Anderung dieser Daten ist kaum reproduzierbar. Dieses Problem von nétigen,
nachtraglichen Anderungen von Werten wird durch die Anpassung der Parameter der Analy-
semethode an einzelne Energien von Nukliden, ersichtlich in Tabelle 4, weitestgehend mini-
miert. Notwendige Anderungen kénnen durch die Funktion IPF() (Seite 44) durchgefiihrt und
dokumentiert werden.
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Ein weiteres Problem der Nachvollziehbarkeit tritt durch qualitative Anpassungen wahrend
der Auswertung auf. Im speziellen werden einige Standards, Proben mit bekannter Zusam-
mensetzung, bei jeder Probenreihe mitgemessen. Diese Standards dienen bei der Berech-
nung der Nuklidkonzentration als Referenz, welche Konzentration eines Nuklides in einer
Probe welche Zahlrate zur Folge hat. Damit dieser Referenzwert eine hohe Qualitat aufweist,
muissen mehrere Standards mitgemessen werden und Mittelwerte sowie Standardabwei-
chung fur jede Energielinie berechnet werden. Durch unterschiedlich stark ausgepragte
Peaks von Energien im Spektrum, variiert die Qualitat der Messung und damit der Fehler der
Peakflache. Dadurch entsteht eine Verteilung der Standard-Referenzwerte, welche durch die
Standardabweichung ersichtlich wird. Anhand des Kriteriums, die Standardabweichung diirfe
nicht groRer 5 % sein, werden sukzessive Standard-Referenzwerte, welche vom Mittelwert
stark abweichen manuell oder automatisch entfernt.

Die Entfernung von Standard-Referenzwerten muss ebenfalls dokumentiert werden, damit
die Auswertung nachvollziehbar ist. Da wahrend der Auswertung alle Reportdateien ausge-
lesen werden, sind auch das Auslesen und die Speicherung der ID-Referenzen als tber-
sichtliche Logdatei in diesem Kapitel implementiert. Manuelle Manipulationen der Berech-
nungen werden durch die Automatisierung der Auswertung nahezu eliminiert. Unvermeidba-
re manuelle Eingriffe werden automatisch und vollstdndig dokumentiert.

4.5.2. Implementierung der Auswertungsklasse

Far die Abwicklung der Auswertung sind einige Daten zur Verfiigung zu stellen, die grof3teils
mittels der Dateien probendaten.csv, nuklide_mittel.csv und nuklide_lang.csv bereitgestellt
werden. Die restlichen benotigten Daten, wie Peakflachen, Fehler, Messzeit und Abklingzeit,
werden aus den Reportdateien der analysierten Spektren ausgelesen.

probendaten.csv beinhaltet eine Liste aller Proben der Probenreihe. Ein Auszug ist in Ta-
belle 5 ersichtlich und enthalt die Bezeichnungen der Proben, die Masse der Einwaa-
gen in Milligramm sowie die Definition, ob eine Probe als Standard auszuwerten ist.
Der Wert ,0“ in Spalte ,standard” bedeutet, dass die Probe nicht als Standard ausge-
wertet wird, wobei bei allen Standards die korrekte Bezeichnung der Standards, wie
in den folgenden Dateien angefiihrt, verwendet werden muss, damit die Konzentrati-
onen der Standards korrekt verkntipft werden. Diese Datei muss fir jede Probenreihe
manuell erstellt werden und muss beim Starten der Auswertung im auszuwertenden
Ordner - z.B. F:\auswertung\17G\auswertung - abgelegt sein.

1 name masse[mg] standard
2 |CFA 118,09 CFA

3 |L55 150,05 LSS

4 GBW 125,57 GBW

3 |50-1 135,42 50-1

g |IMS 104,78 IMS

7 |L651-02 125,78 0
g |L651-03 115,02 0

Tab.5: Auszug aus Eingabedatei - probendaten.csv
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nuklide_mittel.csv und nuklide_lang.csv sind ebenfalls in Tabellenform verfiigbar und be-
inhalten alle Elemente bzw. deren ausgewahlte Energielinien, welche ausgewertet
werden sollen. In der ersten Spalte der Tabelle ist das Element ersichtlich, dessen
Konzentration bestimmt werden soll. Die folgenden drei Spalten beinhalten Halb-
wertszeit, Energie und Energieintervall der Radionuklide, deren Peak zur Analyse und
Auswertung des Elements herangezogen wird. Das Energieintervall bezeichnet in
welchem Energiebereich die Reportdateien nach Peaks durchsucht werden sollen.
Alle weiteren Spalten sind mit den Konzentrationen der Elemente in den verfligbaren
Standards gefullt und in der Einheit Mikrogramm pro Gramm Probe (parts-per-million
- ppm) angegeben.

Sollen zusatzliche Peaks ausgewertet werden, missen diese in dieser Datei angefiigt
werden. Gunstig ware ebenfalls eine Anfugung der entsprechenden Energielinien und
Parameter in der Parametertabelle peaks.txt flr eine spezifische Analyse der neu
hinzukommenden Energielinien.

Beispielhaft ist die Datei nuklide_mittel.csv in Tabelle 6 angefihrt. Da im Allgemeinen
dauerhatft die gleichen Nuklide bzw. Energielinien ausgewertet werden, sind diese
Dateien in C:A\GENIE2K\CTLFILES\ gespeichert. Nach Ende der Auswertung werden
diese Dateien in den Stammordner der Probenreihe zur Dokumentation kopiert.

MNuklid HWZ (s) Energie (keV) E_interval 50-1 CFA LS55 GBW SATS Ferrosilokon IMS  Bonn

sm 166572 103,2 1 79 20 645 11,7 5,946 10,8 6,13
Lu 581818 208 0,7 031 12 045 0,67 0,74 0,468
U 203602 277.4 1 1,71 879 3,62 4,33 5,664 10,4 53
As 93121,2 559,1 1 2 1362 1741 0,66 2,751 453 38,2
W 86040 685,8 1,1 56 12 1,1 62 5,08
Na2 53852 1369 1 20030 2010 7200 190659 36334 1700 6810 1960
K 44496 1525 1 26399 19500 20010 45077,55 25724 20540 13370
La 144986 1596 1 54 94 3513 82,7 30,23 73,5 48,94
Na 53852 2754 1 20030 2010 7200 19065,9 36384 1700 6810 1960

Tab.6: Eingabedatei - nuklide_mittel.csv

Der auszuwertende Ordner - in Abbildung 20 der Ordner ,18A" - muss vom Benutzer ausge-
wahlt werden. Da die Datei probendaten.csv vor dem Start der Auswertung darin vorhanden
sein muss, ist vom Anwender die Ordnerstruktur zu erweitern und die Datei korrekt abzule-
gen.

Zusatzlich muss vom Anwender durch Setzen der Checkbox ,Standards bearbeiten: Auto-
matisch” definiert werden, ob die Standards automatisch oder vom Benutzer manuell bear-
beitet werden sollen.

” 184 @ probendaten.csv
auswertung

A lang
raw
reports

hd mittel
raw
reports

Abb.20: Ordnerstruktur vor Beginn der Auswertung; Screenshot des Verfassers
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Alle Ausgabedateien, welche durch die Auswertung konstruiert werden, werden automatisch
im Ordner ,auswertung® erstellt. Dies sind die Dateien PRN_logfile.csv, PRN_messwerte.csv,
PRN_standards_init.csv, PRN_standards_fin.csv und PRN_auswertung.csv. PRN steht fir
Probenreihenname. Néhere Beschreibungen zu den einzelnen Ausgabedateien werden in
Kapitel 6.1.1. gegeben.

45.2.1. Einstiegsfunktion - auswerten()

Die Einstiegsfunktion der Auswertung-Klasse ist auswerten() und wird von der Stammklasse
aufgerufen.

auswerten(string)
Zu allererst wird der ausgewahlte Ordner tbergeben und durch Aufruf der Funk-
tionen check_dir() (Seite 57) und check_files() (Seite 57) werden Ordner und Da-
teien Uberprift. AnschlieRend wird die Datei PRN_logfile.csv erstellt, wenn zuge-
horige Spektren in den entsprechenden Ordnern vorhanden sind. Die benétigten
Dateien werden mittels der Funktionen get_probendaten() (Seite 54) und
get_nuklide_data() (Seite 54) eingelesen. Danach wird die Anzahl der auszuwer-
tenden Proben und die Anzahl der Energielinien fur die Spektren der mittleren
und langen Messung definiert, um entsprechende Ergebnistabellen zu konstruie-
ren. AnschlieRend werden die Routinen evaluation_mittel() (Seite 50) sowie eva-
luation_lang() (Seite 50) aufgerufen. Retournieren diese Routinen positive Rick-
gabewerte, werden die Ausgabedateien PRN_messwerte.csv sowie
PRN_auswertung.csv konstruiert und durch Aufruf der Subroutinen write_line()
und write_res() gefiillt.
Parameter: Status der Methode

Die beiden Funktionen evaluation_mittel() und evaluation_lang() sind strukturell ident, sind
aber in zwei Funktionen separiert, da sich die Quelldaten in unterschiedlichen Ordnern be-
finden und durch die schrittweise Ausfiihrung eine komponentenbezogene Fehlertiberpri-
fung implementierbar wird.

evaluation_mittel(string(,),string(,), string, string(,), string(,), string)
evaluation_lang(string(,),string(,), string, string(,), string(,), string)
Variablen werden definiert. Aus probendaten.csv wird eine Liste der Positionen
der Standards in der Probenreihe herausgefiltert. Reportdateien werden eingele-
sen und deren Anzahl kontrolliert. Ergebnistabellen werden dimensioniert, und
die erste Auswertungsschleife wird mit folgenden Komponenten durchlaufen:

= Pfade der LFC-Reports und UNC-Reports der aktuellen Probe werden defi-
niert und Daten werden durch Aufruf der Funktionen get_rpt_table() (Seite
55), get_acgstarttime() (Seite 56) und get_acqduration() (Seite 56) eingele-
sen.

= Daten der beiden Reportdateien werden aufbereitet, indem Daten von aus-
zuwertenden Energielinien separat gespeichert werden - Peakflachen wer-
den aus dem LFC-Bericht und Fehler aus dem UNC-Bericht extrahiert.

=  Fehler werden mit (9) korrigiert.
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= Nach Definition der Abklingzeit wird die erste Berechnung durch den Funkti-
onsaufruf calculate_1() (Seite 52) durchgefiihrt und anschlieBend Messwert-
daten und Ergebnisse der ersten Berechnung fur alle Proben in einer Tabelle
zusammengefasst.

Im zweiten Schritt werden mittels der Funktion calculate_std() (Seite 53) die R-
Werte der Standards und zusatzlich der Mittelwert der R-Werte, sowie die Stan-
dardabweichung, der Fehler des Mittelwerts-Absolut, der Fehler des Mittelwerts-
Relativ und das Fehlerquadrat des Mittelwerts-Relativ berechnet. Diese initialen
~otandard-Werte“ werden ohne manuelle oder automatische Manipulation in
PRN_standards_init.csv dokumentiert.

AnschlieRend werden die Standard-R-Werte, abhangig von der Benutzerauswabhl,
manuell oder automatisch Uberprift. Ziel ist es, eine Standardabweichung des
Mittelwerts der R-Werte zu erreichen, welche den Grenzwert von 5 % unter-
schreitet, um eine moglichst akkurate Berechnung der Nuklidkonzentrationen zu
ermdglichen.

Bei manueller Bearbeitung der Standards wird eine Instanz der Klasse stan-

dards.vb (Kapitel 4.5.3) initialisiert. Fur jedes Nuklid wird innerhalb einer Schleife

= die GUI der Form ,standards“ mit entsprechenden Standardwerten ange-
passt und aufgerufen,

= von positiv bzw. negativ abh&ngigen Riickgabewerten der Form, die Stan-
dardwerte den Benutzereingaben der Standards-Form angepasst oder die
Auswertung abgebrochen,

= die Entfernung von Werten durch den Benutzer in PRN_standards_fin.csv
dokumentiert, damit diese nachvollziehbar sind.

Danach werden der Mittelwert und Fehler der Standards, mit recalculate_std()
(Seite 53) und den modifizierten R-Werten, neu berechnet. Die finalen Werte der
Standard-Berechnung werden in PRN_standards_fin.csv, durch write_str_tbl()
(Seite 56) festgehalten.

Wird vom Benutzer die automatische Bearbeitung der Standards gewahlt, wer-
den Variablen definiert und initialisiert und eine Schleife eréffnet, die pro Nuklid
= die aktuelle Anzahl der R-Werte definiert und
= pach UberprUfung der Kriterien eine weitere Schleife initialisiert,
o welche den am weitesten vom Mittelwert abweichenden Wert definiert
und léscht,
o die Standard-Berechnungen mittels recalculate_std() erneut durch-
fahrt,
o die Anderungen an R-Werten ebenfalls zur erhéhten Reproduzierbar-
keit in PRN_standards_fin.csv dokumentiert
o und die neue Anzahl der R-Werte definiert.

Diese Schleife wird so lange ausgefuhrt bis eine der Abbruchkriterien
- Standardabweichung (STABW) ist kleiner 5 % oder
- Nur vier R-Werte vorhanden und STABW < 5.25 % oder
- Nur drei R-Werte vorhanden und STABW < 5.75 %
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zutrifft.

Die finalen Werte der Standard-Berechnung werden in PRN_standards_fin.csv,
durch write_std() festgehalten.

Nach der manuellen oder automatischen Modifizierung der Standardwerte wird
die Subroutine calculate_erg() (Seite 54) aufgerufen, in welcher die Endergebnis-
se berechnet werden. Diese werden letztlich in eine Gesamtergebnistabelle tber-
tragen, da die Ergebnisse der Auswertung von mittleren und langen Messungen
nebeneinander pro Probe dargestellt werden sollen, um die weitere Bearbeitung
der Daten zu erleichtern.
Parameter: Tabelle der Datei nuklide_mittel.csv

Tabelle der Datei probendaten.csv

Pfad des ausgewahlten Auswertungsordner

Tabelle fir Gesamtmesswertausgabe

Tabelle fir Gesamtergebnisausgabe

Probenreihenname

Zu niedrige Analyseparameter konnen zu der Fehlermeldung ,One or more peaks were
dropped due to Multiplet-deconvolution.“ filhren. Diese bedeutet, dass entweder die Schwel-
le der Peaksignifikanz fur die Peaksuche oder die Schwelle der Residuum-Suche bei der
Peakflachenintegration zu tief angesetzt wurde und aus diesem Grund die Teilung des Mul-
tipletts in Einzelpeaks nicht korrekt durchgefihrt werden konnte.

Néahere Ausfiihrungen zur instrumentellen Neutronen-Aktivierungsanalyse und entsprechen-
der Fehlerkorrektur sind in Kapitel 2.1.2. angefuhrt. Erstellte Ausgabedateien, wie Lodfile,
Messwerttabellen, Standardwertetabellen, und Ergebnistabellen sind in Kapitel 5.3 mehrmals
dargestellt. Der Programmcode ist vollstandig fir die Funktionen evaluation_mittel() und
evaluation_lang() in Anhang C angefuhrt.

45.2.2. Erste Berechnung

Im ersten Schritt der Berechnung wird mittels Gleichung (3) die Zahlrate pro Gramm Proben-
einwaage [ﬁ] berechnet.

Die Peakflache wird vom korrigierten LFC - Spektrum extrahiert, die Halbwertszeit wird in der
jeweiligen Datei nuklide_mittel.csv oder nuklide_lang.csv bereitgestellt. Die Abklingzeit t,,
wird berechnet, indem die Startzeit der ersten Probe als Referenz-Nullpunkt definiert wird
und von der Startzeit der Messung der aktuellen Probe subtrahiert wird. Beide Messstartzei-
ten werden aus den Reportdateien ausgelesen.

Die Messdauer tn.ss NIMmt normalerweise nur zwei Werte - 1800 s bei der mittleren und
10000s bei der langen Messung - an, wird aber ebenfalls aus der Reportdatei ausgelesen.

calculate_1(double(,), string(,), string(,), integer, integer, integer, integer)
In einer Schleife werden die Z&hlraten pro Gramm aller Nuklide fir eine Probe,
nach (3), berechnet, wenn der Wert der Peakflache aus der Reportdatei nicht
Null ist.
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Parameter: Werttabelle der Reportdatei
Tabelle der Datei nuklide_mittel.csv oder nuklide _lang.csv
Tabelle der Datei probendaten.csv
Nuklidanzahl
Abklingzeit
Messdauer
Probennummer

45.2.3. Standards

Im zweiten - wichtigsten - Schritt der Auswertung werden die R-Werte der Standards manuell
vom Benutzer (Kapitel 6.1.7.4) oder automatisch Uberprift und bearbeitet. Dies richtet sich
vor allem nach der gewiinschten Genauigkeit und Schnelligkeit der Auswertung. Die automa-
tische Auswertung ist nahezu instantan abgeschlossen und somit weitaus schneller als ma-
nuelles Kontrollieren und Entfernen der Werte aller Nuklide durch den Benutzer.

Der Vorteil der manuellen Auswertung besteht insbesondere darin, dass in manchen Féllen -
in denen jeweils zwei R-Werte dhnlich sind - eine etwas héhere Genauigkeit erreicht werden
kann. Wenn eine hohere Genauigkeit als eine Standardabweichung von 5% erwiinscht ist, ist
dies ebenfalls nur manuell zu bewerkstelligen, da bei automatischer Auswertung ab Stan-
dardabweichungen kleiner 5 % keine weiteren Werte entfernt werden.

Die Erstellung der R-Wertetabelle der Standards sowie die Berechnungen des Mittelwerts
der R-Werte, der Standardabweichung und der Standardfehler des Mittelwerts, werden in
calculate_std() durchgefiihrt. Berechnet werden die Eintragungen nach den Ausfilhrungen in
Kapitel 2.1.2.5.

calculate_std(double(,), string(,), integer, List(of string))
Variablen werden definiert und die Standard-Wertetabelle dimensioniert sowie
beschriftet. Daraufhin wird eine Doppelschleife initiiert, die Position des aktuell
betreffenden Standards definiert und fur jede Energielinie
= die Bezeichnungen der Zelle in die Tabelle eingetragen,
= die R-Werte der Standards nach (4),
= der Mittelwert der R-Werte nach (5),
= die Standardabweichung der R-Werte vom Mittelwert nach (6),
= den Standardfehler des Mittelwerts (absolut) nach (7),
» den Standardfehler des Mittelwerts (relativ) und
= das Quadrat des Standardfehler des Mittelwerts (relativ)

berechnet.

Parameter: Ergebnistabelle der ersten Berechnung
Tabelle der Datei nuklide_mittel.csv oder nuklide_lang.csv
Nuklidanzahl
Liste der Bezeichnungen und Positionen der Standards in
Probenliste

Wenn durch die manuelle/automatische Bearbeitung R-Werte entfernt wurden, werden mit-
tels Aufruf von recalculate_std() der Mittelwert und alle Fehlerangaben der Standardtabelle,
neu berechnet.
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recalculate_std(string(,), List(of string))
Die Zellen der neu zu berechnenden Werte werden in der Standard-
Ergebnistabelle geleert. Anschliel3end wird eine Doppelschleife initiiert, welche
fur jede Energielinie, ident wie in calculate_std(),
= die Bezeichnungen der Zelle in die Tabelle eintragt und
= die R-Werte der Standards (4),
= der Mittelwert der R-Werte (5),
= die Standardabweichung der R-Werte vom Mittelwert (6),
= den Standardfehler des Mittelwerts (absolut) (7),
= den Standardfehler des Mittelwerts (relativ) und
» das Quadrat des Standardfehlers des Mittelwerts (relativ)

berechnet.

Parameter: Ergebnistabelle der Standard-Berechnung
Liste der Bezeichnungen und Positionen der Standards in
Probenliste

4.5.2.4. Ergebnis

Im letzten Schritt der Auswertung wird aus den Vorberechnungen sowie den erstellten und
modifizierten Referenzwerten der Standards die Konzentration Kg,ope der Nuklide in den Pro-
ben mit (1) sowie dazugehérige Fehler mit (10) berechnet.

calculate_erg(string(,), double(,), double(,), string(,), string(,), integer)

Zuerst werden Bezeichnungen der Ergebnistabelle festgelegt und anschliel3end
eine Doppelschleife gestartet, welche die Konzentrationen jedes Nuklids in jeder
Probe berechnet. In derselben Schleife wird der Fehler der Peakflache mit dem
Fehler des Mittelwerts nach (10) addiert und durch Multiplikation mit der Konzent-
ration als absoluter Fehler zur weiteren Bearbeitung zur Verfliigung gestellt.
Parameter: Endergebnistabelle

Messwertdaten

Ergebnistabelle der ersten Berechnung

Ergebnistabelle der Standard-Berechnung

Tabelle der Datei probendaten.csv

Anzahl der Standards

45.25. Einlesefunktionen

Einlesefunktionen sind Routinen, mit welchen Daten aus bereitgestellten Ressourcendateien
importiert werden:

get_probendaten(string)
Importiert die gesamte Tabelle aus probendaten.csv (Seite 48). Mittels der Klas-
se Streamreader wird ein Objekt instanziiert und die Ressource definiert. Inner-
halb einer Schleife wird das gesamte Dokument eingelesen und durch mehrere
Schritte in einzelne Tabellenwerte getrennt, damit diese in abrufbaren, variablen
Arrays gespeichert werden konnen. Die Uberschriften der Tabelle in probenda-
ten.csv werden nicht eingelesen, die Ruckgabetabelle ist aber mit drei Spalten fi-
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xiert initialisiert.
Parameter: Pfad der Ressource probendaten.csv

get_nuklide_data(string)
Importiert die gesamten Tabellen aus nuklide_mittel.csv bzw. nuklide_lang.csv
(Seite 48). Mittels der Klasse Streamreader wird ein Objekt instanziiert und die
Ressource definiert. Innerhalb einer Schleife wird das gesamte Dokument einge-
lesen und durch mehrere Schritte in einzelne Tabellenwerte getrennt, damit diese
in abrufbaren, variablen Arrays gespeichert werden kénnen. Durch variable Di-
mensionierung der Rickgabetabelle unterliegen den Ressourcendateien kaum
Einschrankungen.
Parameter: Pfad der Ressource nuklide_mittel.csv oder

nuklide_lang.csv

Reportdateien werden mit der Funktion get_rpt_table() eingelesen. Es ist darauf zu achten,
dass das Format der Reportdateien der Funktion angepasst sein muss und aus diesem
Grund entsprechende Reportvorlagen bei der Analyse verwendet werden missen. Weitere
Informationen werden in Kapitel 6.1.1.6 gegeben. Zum besseren Verstandnis wird in Abbil-
dung 21 ein Auszug einer Reportdatei - erstellt mit dem Template a_heinz.tpl - gezeigt.

get_rpt_table(string)
Importiert die Wertetabelle der (ibergebenen Reportdatei (Kapitel 6.1.1.5). Mittels
der Klasse Streamreader wird ein Objekt instanziiert und die Ressource definiert.
Innerhalb einer Schleife wird das Dokument bis zum Terminator ,Errors
ted” eingelesen. Durch mehrere Schritte werden die Dezimalzeichen der Werte,
wenn notig durch Beistriche ersetzt. Der Beginn jeder eingelesenen Zeile wird
Zeichen fur Zeichen gestutzt bis ein Terminator ,F*, ,M*, ,m*, die Zahlen 1-10 o-
der ,or more peaks* erreicht ist. Es werden einige Terminatoren bengtigt, da un-
terschiedliche Parameter oder Analysemethoden zu verschiedenen Ausgabefor-
maten oder fehlerhaft analysierte Peaks zu Fehlermeldungen (Kapitel 6.1.5.4)
fuhren kénnen. Die Falle unterschiedlicher Terminatoren werden in der Folge fir
die Trennung der einzelnen Werte einer Zeile berlcksichtigt. Fehlermeldungen
fuhren unter anderem dazu, dass eingelesene Werte des entsprechenden Peaks
gleich Null gesetzt werden. Zur Fehlervermeidung wird das Format der Reportda-
tei - sieben Spalten - Uberprift. AbschlieRend wird die Datentabelle der Report-
datei der Quellfunktion zuriickgegeben.
Parameter: Pfad der einzulesenden Reportdatei

Aufgrund der verschiedenen Methoden - Standardanalyse, Spezialanalyse - und unter-
schiedlichen Analyseparametern - Analysebereich, Einzellinien-Fit, zur Erzeugung von Re-
portdateien, weisen diese, trotz Reportvorlagen, einige Unterschiede auf. In Abbildung 22 ist
ein Ausschnitt einer Reportdatei, erstellt mit der Methode ,Spezialanalyse®, ersichtlich.
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Analysenblatt
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Filename: C:\auswertung\18A\lang\18A_ESB_LANG_8881_LFC.CNF
ID: QB831BLFC/SApeaksLAN/

Acquisition Start Time: 12.83.18 ©88:03:25
18888 seconds
18080 seconds

Live Time:
Real Time:

Peak Analysis
Analysis from

Analysis to

Peak Energy
No. [keV]

a1 121.81

m 2 123.18
m 3 13@8.35
m 4 132.91
m 5 135.96
m & 142 .48

Performed:

channel:
channel:

Net Peak
Arealcts]

355556
77944
31541
100936
48115
68513

29.83.2018 11:57:52

389
384

Bkgnd
[cts]

694682
693876
736883
734748
732256
727420

FUHM
[keV]

1.500

.503
.511
.514
.518
.525

[ S

Counts/sec Error

7
3
1

a
6

[%]

3.556E+001 9.865

. 794E+088 1.16
.154E+888 1.92
.Be9E+881 8.83
.811E+088 1.32
.@51E+888 1.26

Abb.21: beispielhafter Auszug einer Reportdatei; Screenshot des Verfassers

~F 1 1188.95
a1 1212.88
m 2 1221.33
m 3 1238.97
a1 1400.59
m 2 1408.14
"~ 1 1691.46

L]

19969
4561
31331
13551
1400
63762
28912

Errors quoted at 1.88 sigma

Abb.22: Ausschnitt einer Reportdatei, erstellt mit Spezialanalyse; Screenshot des Verfassers

25602
16611

17317
15794

6171

7482

5352

2.142
2.138
2.141
2.145
2.218
2.221
2.361

1.997E+088 3.25
4.561E-001 2.59
3.133E+0880 8.64
1.355E+000 1.89
1.400E-001 5.45
6.376E+088 8.82
2.891E+080 8.94

Die Pfeile bedeuten, dass mehrere Berichte unterschiedlicher Analyseschritte einer Report-
datei angefiigt wurden. Der Parameter ,Fitte Einzellinien® fihrt zur Peakbezeichnung ,F* und
bedeutet, dass Einzelpeaks gefittet wurden. Ist dieser Parameter nicht ausgewabhlt, wird bei
Einzelpeaks keine Peakbezeichnung eingefligt. Multipletts in Analysenbereichen haben Zei-
chen ,M* - flr den ersten Peak eines Multipletts und ,m* fir die weiteren Peaks desselben
Multipletts zur Folge. Die nachfolgenden Zahlen zeigen die Anzahl der gefundenen Peaks
pro Analysebereich an. Um eine einheitliche Tabelle einlesen zu kdnnen, missen die Zeilen
angeglichen und die Diskrepanzen der Zeilenanfange entfernt werden.

get_acqstarttime(string)

Extrahiert aus der aktuellen Reportdatei die Messstartzeit / das Messstartdatum,
ersichtlich in Zeile 9 von Abbildung 21.
Dazu wird die Reportdatei eingelesen und danach in mehreren Schritten die ent-
sprechende Zeile in einzelne Werte und die Datums-/ Uhrzeitangabe in einzelne
Teile fur Jahr, Monat, Tag, Uhrzeit geteilt. Die Zeitangabe wird im gewinschtem
Format erstellt und der aufrufenden Funktion zuriickgegeben.
Pfad der aktuellen Reportdatei

Parameter:

get_acqduration(string)

Extrahiert aus der aktuellen Reportdatei die Messdauer, ersichtlich in Zeile 10
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von Abbildung 21.

Dazu wird die Reportdatei eingelesen und die entsprechende Zeile in einzelne
Werte getrennt.

Die Messzeit wird der aufrufenden Funktion zuriickgegeben.

Parameter: Pfad der Reportdatei des ersten LFC-Spektrums

45.2.6. Ausgabefunktionen

Ausgabedateien sind durchwegs CSV-Dateien mit englischen Formatspezifikationen, also
., als Trennzeichen und ,.“ als Dezimalzeichen. Der Grund dafir ist wiederum die erleichter-
te Weiterbearbeitung der Daten, da Datenimportfunktionen von Programmen ublicherweise
fur englische Spracheinstellungen standardisiert sind.

Die Funktion write_str_tbl() wird aufgerufen um die initialen sowie die finalen Standardwerte
in die Dateien PRN_standards_init.csv und PRN_standards_fin.csv auszugeben sowie die
Dateien PRN_messwerte.csv und PRN_auswertung.csv mittels den zugehdrigen Tabellen zu
erstellen. write_logfile() wird nur einmal, zur Erstellung einer Ubersicht der Referenzen aller
ausgewerteten Spektren in PRN_logfile.csv, aus auswerten(), aufgerufen. Diese Funktion
wird fiir erhohte Ubersichtlichkeit aus der Stammfunktion auswerten() ausgegliedert. Die Ab-
kirzung PRN steht fur Probenreihenname. Dieser spezifiziert die Dateinamen der Ausgabe-
dateien. Die Funktion write_line() dient zur Ausgabe einzelner Zeilen.

write_str_tbl(string, string(,))
Gibt unter Berticksichtigung des englischen Ausgabeformats die tibergebene Ta-
belle mittels der Streamwriter-Klasse in eine vordefinierte Ausgabedatei (.csv)
aus.
Parameter: Pfad der Ausgabedatei
auszugebende Tabelle

write_logfile(string)
Uberschriften der Datei werden erstellt und anschlieRend werden zuerst die
Spektren der mittleren Messung gedffnet und Dateienamen sowie Referenzen in
die Datei PRN_logfile.csv Uibertragen. Im zweiten Schritt wird die gleiche Proze-
dur fur die Spektren der langen Messung durchgeftihrt.
Parameter: Pfad des Stammordners

write_line(string,string)
Mittels der Streamwriter-Klasse wird ein Objekt initialisiert, wodurch die Ausga-
bedatei definiert wird. Der Ubergebene String wird in die Zieldatei Gbertragen.
Hauptséchlich dient diese Funktion zur Erstellung von Uberschriften und Ausga-
be von Leerzeilen fiir eine bessere Ubersichtlichkeit.
Parameter: Pfad der Zieldatei
auszugebende Zeichenkette
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45.2.7. Fehlerbehandlung in der Auswertungsklasse

Die Fehlerbehandlung der Auswertung grindet sich hauptsachlich in der Kontrolle von Ord-
nerstruktur sowie Ein- und Ausgabedateien durch die Funktionen check_dir() und
check_files(), mit der Kopplung der Rickgabewerte an die Fehlervariable error_num.

check_dir(string)
Dient zur Uberprufung aller Unterordner des Stammordners, gemanR der Ord-
nerstruktur in Abbildung 20 - im Speziellen der Ordner ,auswertung®, ,mittel“ und
.lang“ sowie den beiden darin befindlichen ,reports“ Unterordnern. Wird ein ange-
fuhrter Ordner vermisst, wird der Quellfunktion ein Fehlerwert zurtickgegeben
und eine entsprechende Fehlermeldung ausgegeben.
Parameter: Pfad des Stammordners der Auswertung

check_files(string, string)
In dieser Funktion werden zwei unterschiedliche Probleme geldst. Einerseits
werden zu erstellende Ausgabedateien auf deren Existenz tUberprift, damit diese
nicht Uberschrieben werden kdnnen und andererseits wird die Existenz von bendo-
tigten Ressourcendateien, welche Daten und Parameter fir die Auswertung ent-
halten, gecheckt. Insbesondere werden alle Reportdateien der mittleren und lan-
gen Analyse sowie die Dateien probendaten.csv, nuklide_mittel.csv und nukli-
de_lang.csv auf Vollstandigkeit Gberprift und bei negativem Ergebnis ein Fehler-
code zurtickgegeben.
Ein Fehler wird ebenfalls ausgeltst, wenn eine der Dateien PRN_logfile.csv,
PRN_messwerte.csv, PRN_standards_init.csv, PRN_standards_fin.csv oder
PRN_auswertung.csv bereits vorhanden ist. PRN steht fiir Probenreihenname
und spezifiziert den Dateinamen.
Parameter: Pfad des Stammordners der Auswertung

Probenreihenname

Zusatzlich sind in der gesamten Auswertung fehlervermeidende Abfragen implementiert, wie
zum Beispiel die Kontrollen, ob die Anzahl der Reportdateien pro Ordner gerade und doppelt
so hoch ist wie die Probenanzahl. Ware dies nicht der Fall, ist entweder die Analyse nicht
vollstandig durchgefuhrt oder die Datei probendaten.csv nicht korrekt erstellt worden. Fol-
gend wird eine entsprechende Fehlermeldung ausgegeben und die Auswertung abgebro-
chen.

Die Auswertung wird ebenfalls mit entsprechender Fehlermeldung von unvollstandigen Aus-
wertungsdateien abgebrochen, wenn eine Standard-Form bei manueller Uberpriifung der
Standardwerte unautorisiert beendet oder ohne positiven Riickgabewert abgebrochen wird.

4.5.3. Tochterklasse von Auswertung.vb

Die Klasse ,Auswertung” hat nur eine Tochterklasse ,Standards®, welche in den Funktionen
evaluation_mittel() und evaluation_lang() instanziiert und aufgerufen wird, wenn durch den
Benutzer die manuelle Bearbeitung der Standardwerte innerhalb der Auswertung gewahlt
wurde. Die Anpassung der Benutzeroberflache bzw. die Eintragung der Werte und die
Bezeichnungen der Labels finden in der Quellfunktion statt.
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Der Aufruf der Einstiegsfunktion fuhrt zur Anzeige der Standard-Form, beispielhaft fur ein
Nuklid und funf Standards abgebildet in Abbildung 23. Bis zu zehn Standards kénnen in
dieser Form dargestellt werden, wobei die Anzeige der Labels mit der Anzahl der Standards
variiert. Zusatzlich zu den R-Werten der Standards werden Mittelwert und
Standardabweichung angezeigt. Nach diesen Werten hat der Benutzer zu entscheiden ob R-
Werte, mittels der Entfernen Buttons [x], geldscht werden sollen. Die Form beinhaltet drei
Buttons - Speichern, Abbruch und Zuriick, welche durch die Funktionen Bsave_Click,
Bcancel_Click und Bundo_Click abgewickelt werden. Der Zuriickbutton ist nur aktiviert, wenn
bereits ein Standard - R-Wert entfernt wurde.

Die Klasse beinhaltet drei offentliche Variablen

= Deleted_items beinhaltet ein Array aus zehn Nullen und dient als Markerarray,
welche Werte vom Benutzer entfernt wurden.

= Delete_stack beinhaltet eine Liste von Integerwerten, welche dazu dient eine Liste
der geléschten Werte zu erstellen, damit diese nach dem Stapelprinzip reversiv
wiederhergestellt werden kénnen.

= All_val beinhaltet die R-Werte der Standards, damit fur alle Funktionen der Klasse
Zugriff auf die R-Werte besteht.

Standards

CFA x
LSS [0.62024 x Mittel:

GBW |0,656098782797583 x® Sm-153

SO-1 |0.64683874225816 x® Mittelwert: 0,6319448144922
IMS | 0.654677457463464 x Standardabweichung [%]: 4,58

Abb.23: beispielhafter Aufruf der Standardform fir ein Nuklid und funf Standards;
Screenshot des Verfassers

showform(integer(), string())
Die R-Werte der Standards werden einer éffentlichen Variable Gibergeben und
anschliel3end die Form mittels ShowDialog() aufgerufen. Positive bzw. negative
Ruckgabewerte durch Betatigen der Buttons Speichern und Abbruch flihren zu
entsprechenden Riickgabewerten der Funktion und Anderung des Markerarrays.
Parameter: Markerarray, welches geldschte Werte anzeigt
Array aller R-Werte

Die Funktionen Bsave_Click und Bcancel_Click sorgen fir positive und negative
Ruckgabewerte der ShowDialog()-Funktion und schlie3en die Instanz der Form.
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Fir jeden ,Léschen-Button® [x] jedes Standards der Form existiert eine Funktion -
B_di_Click() miti =1 bis 10, folgend beispielhaft fur i=1 beschrieben:

B_d1_Click()
= Dem Loéschstapel wird der Wert 1% zugefugt.
= Das entsprechende Label wird geleert.
* Im Markerarray wird an der Stelle 0 der Wert ,1“ flr True gesetzt.
=  Die Funktion recalc() wird aufgerufen.
= Der Zuruckbutton wird aktiviert.

recalc()
Gemal den Berechnungen in calculate_std() (Seite 53) werden die Anzahl der R-

Werte gezéahlt und anhand dieser neuen Werte Mittelwert und
Standardabweichung nach (5) und (6) neu berechnet und in die entsprechenden
Labels tbertragen.

Bundo_Click()
Das oberste Element des Loschstapels wird identifiziert und das zugehdrige
Label mit dem urspriinglichen Wert - gespeichert in all_val - gefiillt. Das Element
des Markerarrays wird wieder auf ,,0“ fir FALSCH gesetzt und der Eintrag am
Loschstapel entfernt. Ist der Loschstapel leer wird der Ruckgangig-Button
deaktiviert. AbschlieBend werden wiederum Mittelwert und Standardabweichung,
wegen geanderten R-Werten, mittels recalc() neu berechnet.
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5. UBERPRUFUNG DER ERGEBNISSE

Offensichtliche Verbesserungen ergeben sich aus der Modernisierung der Messcomputer.
Durch die identischen Spezifikationen der beiden Messcomputer wird die zukinftige Modifi-
zierung und Durchfuihrung von Updates der PC’s erleichtert. Die Geschwindigkeit der Rech-
ner ist um ein Vielfaches gestiegen und durch die Erneuerung der Betriebssysteme ist die
Absturzgefahr der Messsysteme stark gesunken.

Um Verbesserungen bzw. mdgliche Verschlechterungen von bisherigem zu neuem Mess-,
Analyse- und Auswertungssystem herauszuarbeiten, werden die Veranderungen der einzel-
nen Bereiche gegenubergestellt.

5.1. UBERPRUFUNG DER MESSUNG

Da der Messaufbau im Hinblick auf den Detektor, Probengeometrie und Korrektursystem und
Messmethode nicht verandert wurde, ist kein Unterschied der aufgezeichneten Spektren zu
ermitteln. Die CAM-Dateien unterscheiden sich nur insofern von den bisherigen, dass bisher
ungenutzte Beschreibungsparameter fir Zwecke der Reproduzierbarkeit mit Referenzen
gefullt werden(Kapitel 4.2.1)

Erkennbare Unterschiede ergeben sich nur in der Anwendung durch den Benutzer sowie der
Fehlerbehandlung bezlglich Probleme bei der Anwendung des Programms. Benutzereinga-
ben werden Uberprift (Kapitel 4.2.2.3. & Kapitel 4.3.2.1.) und bestehende gleichnamige
Spektren-Dateien werden bei Verwendung des neuen Systems nicht Gberschrieben. Eine
Vorwahl, betreffend mittlerer oder langer Messung, kann vom Benutzer getroffen werden,
wodurch Messdauer sowie Dateinamenspezifikationen automatisch definiert werden.

Bezlglich der Geschwindigkeit der Messung sind keine bemerkenswerten Unterschiede
festzuhalten, da die Auswirkungen der effizienteren Rechenleistung der Mess-PC’s im Ver-
gleich der langen Messzeiten irrelevant sind.

5.2. UBERPRUFUNG DER ANALYSE

Schwer vergleichbare Verbesserungen sind die Einfihrung der vorher nicht vorhandenen
Analysemethoden wie Kalibrierung, Interactive-Peak-Fit sowie die speziell angepasste Ana-
lysemethode. Die Kalibrierung und der IPF sind und waren tber das Programm Genie2000
durchzufiuihren. Die Verbesserung besteht in der Mdglichkeit mehrere Spektren, nachtraglich
und gleichzeitig zu Kalibrieren oder mit dem IPF zu bearbeiten. Mit dem Programm DU-
AL_LFC kénnen Kalibrierungen und Bearbeitungen effizienter durchgefihrt werden. Die ein-
zelnen Teile der speziellen Analysemethode sind ebenfalls in Genie2000 zugéanglich. Damit
diese Analysemdglichkeiten effizient genug verwendet werden kdnnen, miissen diese inner-
halb einer Routine automatisiert durchgefuhrt werden. Dies ist mit DUAL_LFC mdéglich.

SEITE 60 UBERPRUFUNG DER ERGEBNISSE



Fur Anwendungen, welche nicht mit der Analysefunktion ,Spezialanalyse” bearbeitet werden
sollen oder kénnen, ist die bisherige Analysemethode durch Auswahl einer Analysesequenz
in der Routine ,Standardanalyse” verwirklicht. Die Standardanalyse unterscheidet sich zur
vorherigen Analyse wiederum nur durch das Auftreten der Referenzen in den Reportdateien
und durch die Wahl der Reportvorlage (Kapitel 6.1.1.6.).

Durch die spezifizierte Analysemethode, durch Anpassung der Analyseparameter in
peaks.txt, kdnnen Verbesserungen beziglich der Suche nach Peaks und der Integration der
Flachen, gegenlber einer Standardanalyse, herausgearbeitet werden. Dies erfolgt durch
Vergleich von Messwerttabellen, welche mit unterschiedlichen Inputs, wie Reportdateien aus
verschiedenen Analysemethoden, erzeugt wurden.

Durch die spezifische Anpassung der Parameter der Spezialanalyse (Tabelle 4) an die ein-
zelnen Energielinien der Nuklide werden signifikant mehr Peaks gefunden, welche durch die
Analyse mit Standardparametern nicht gefunden wurden. Dies liegt daran, dass durch die
Berlicksichtigung niedriger Signifikanzschwellen auch Peaks mit schwacher Intensitéat gefun-
den werden kénnen. In den Ausschnitten der Abbildungen 24 und 25 ist an der Menge der
gelben Zellen ersichtlich, wie viele Peaks bei Verwendung der Standardanalyse vs. Verwen-
dung der Spezialanalyse nicht registriert werden kdnnen. Diese Abbildungen dienen nur zur
Veranschaulichung der geringeren Haufigkeit der gelb hinterlegten Zellen. Den Werten ist
demnach keine Aufmerksamkeit zu widmen.

Wenn Proben ein Nuklid einer entsprechenden Energielinie nicht oder in zu schwacher Kon-
zentration enthalten, tritt in den zugehdérigen Spektren kein oder ein im Hintergrund ver-
schwindender Peak auf.

Abb.24: Darstellung der Verbesserung der Peaksuche bei der mittleren Messung der Probenreihe 17G
durch Parameteranpassung; Es soll die starke Verringerung der Haufigkeit der gelben Zellen
durch die Anpassung gezeigt werden. Die Messwerte haben in dieser Abbildung keine Wichtig-
keit; Links - Standardanalyse, Rechts - Spezialanalyse; Screenshot des Verfassers
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Abb.25: Darstellung der Verbesserung der Peaksuche, bei der langen Messung der Probenreihe 17G,
durch Anpassung der Analyseparameter; Es soll die starke Verringerung der Haufigkeit der gel-
ben Zellen durch die Anpassung gezeigt werden. Die Messwerte haben in dieser Abbildung
keine Wichtigkeit; Oben - Standardanalyse, Unten - Spezialanalyse; Screenshot des Verfassers

Fur weitere Vergleiche wurden die Spektren der Probenreihe 17G einmal mit der
Standardmethode analysiert und nach bisherigem Verfahren ausgewertet und einmal mit der
neuen spezifischen Analysemethode analysiert und mit dem Programm DUAL_LFC
ausgewertet. Das bisherige Verfahren beinhaltet die nachtragliche, manuelle Korrektur der
Peakflachen aller problematischer Radionuklide. Die dabei ausgegebenen Messwerte
werden verglichen und Unterschiede in Prozent berechnet.

Bei einigen Nukliden weichen vereinzelte Messwerte von Proben von den Messwerten der
alten Analysemethode ab. Dies ist leicht anhand der spezifischen Analyseparameter, welche
fur einzelne Energielinien akkuratere Ergebnisse liefern, erklarbar.

Problematische Nuklide (Seite 39) sind auch bei diesem Vergleich leicht zu erkennen. Durch
die Anderung der Parameter der Analysemethode weichen die alten Messwerte von den
neuen bei vielen Proben ab. Dies liegt daran, dass problematische Nuklide haufig
niedrigintensiv sind und kleine Anderungen im Peakfit zu vergleichsweise groRen relativen
Fehlern flhren.

Im Auszug aus dem Vergleich der Messwerte der mittleren Messung, abgebildet in
Abbildung 26, kdénnen die Nuklide Lutetium, Arsen und Wolfram, mit vermehrt auftretenden
Abweichungen identifiziert werden.

Die Intensitat der Wolframlinien ist vergleichsweise gering, und die Peaks durch den
Hintergrund oft schwer zu finden. An den leeren Zellen in Abbildung 26 ohne nebenstehende
Nullen kann aber festgestellt werden, dass besagte Peaks mit der neuen Methode gefunden
werden, mit den alten Parametern hingegen nicht. Dies lasst auch darauf schlie3en, dass
auch die Fitqualitat der tGbrigen Peaks bei Analyse mit angepassten Parametern hdher ist.
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Eher untypisch sind die vermehrt auftretenden Abweichungen der Energielinie von Arsen.
Diese Abweichungen wurden stichprobenartig mittels Interactive-Peak-Fit manuell

untersucht. Dabei wurde festgestellt, dass die Peaks mit der speziellen Analysemethode
korrekt gefittet werden, wenn ein geniigend groRRer Bereich zur Peaksuche gewahlt wird,
damit die Hohe des Hintergrundes richtig berechnet wird. Die Abweichungen von Lutetium
entstehen durch die Schwierigkeit alle Peaks des Multipletts zu finden. Dazu wurden die
Energien Samarium, Lutetium und Neptunium genauer betrachtet. Die Samarium-Linie

befindet sich in einem Multiplett von sechs Energielinien, wobei der sechste Peak sehr klein

und diesen zu finden nicht relevant ist. Die Lutetium-Linie befindet sich in einem Duplett und
die Neptunium-Linie in einem Triplett. Mit Standardparametern werden bei allen Proben im

Sm-Multiplett nur drei Peaks, im Lu-Duplett nur ein Peak und im Np-Triplett nur zwei Peaks
gefunden. Ziel ist es, durch die Anpassung der Analyseparameter, moglichst alle Peaks der

Multipletts bei allen Proben zu finden. Dies musste bisher mihevoll von Hand nachgefihrt
werden.

Durch die Anpassung der Parameter werden in der Probenreihe 17G im Samarium-Multiplett
bei allen Proben mindestens flinf Peaks gefunden. Im Lutetium-Duplett wird bei 10 von 50

Proben der Probenreihe der zweite Peak nicht gefunden und im Neptunium-Triplett wird bei

4 von 50 Proben der dritte Peak nicht gefunden. Daraus lasst sich eine starke Verbesserung

zur alten Analysemethode erkennen. Dennoch bleibt die Energielinie von Lutetium

problematisch. Dieser muss weiterhin Aufmerksamkeit gewidmet werden.
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Lrere

auftretenden Abweichungen zwischen alter Analysemethode mit manueller Korrektur und neuer
speziellen Analysemethode. Auftretende Abweichungen sind grof3teils auf bestimmte Nuklide
beschrankt. ; Screenshot des Verfassers

Bei Vergleich der Messwerte der langen Messung tritt ein &hnliches Bild auf.
Die Messwerte der neuen Analysemethode sind wesentlich exakter. Bei problematischen
Energielinien erkennt man wieder eine deutliche Verbesserung der Peaksuche, aus den

unverkennbar haufiger gefundenen Peaks bei angepassten Analyseparametern. Zudem sind
haufiger auftretende Abweichungen bei Terbium ersichtlich, welche grofR3teils nur knapp tber
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5 % liegen und nach manueller Stichproben-Untersuchung vorerst ebenfalls als annehmbar
betrachtet werden.

Da die Anpassung der Analyseparameter ein langwieriger Prozess ist, soll die Qualtitat der
Messwerte mit jeder weiteren Probenreihe kontinuierlich durch sukzessives Anpassen der
Parameter verbessert werden.

Ein Nachteil der speziellen Analyse ist die Mdglichkeit, dass zu niedrige Analyseparameter
definiert werden kénnten. Dies fihrt zu Problemen bei der Aufspaltung der Multipletts in
Einzelpeaks und in weiterer Folge zu Fehlermeldungen in der Reportdatei und somit zu
fehlenden Werten der ausgewerteten Energielinie. Sind Parameter zu hoch angesetzt, kann
dies dazu fuhren, dass Peaks nicht gefunden werden. In Kapitel 4.4.2.3 werden die
Parameter naher erlautert.

5.3. UBERPRUFUNG DER AUSWERTUNG

Als nachstes werden die initial berechneten R-Werte der Standards Uberprift. Dazu wurden
die R-Werte der mittleren Messung der Probenreihe 17G der alten Auswertung und der neu-
en Auswertung, exportiert aus der Ausgabedatei PRN_standards_init.csv, verglichen. In Ta-
belle 7 sind alle Nuklide dargestellt, welche Abweichungen aufweisen.

. 5%
2 5%
=<2%
NEU ALT absolut relativ [%] NEU ALT absolut relativ [%]
Lu-177 Np-239 (U)
0,26699649 0,27527459  0,0082781) 0,03100454] 003914089 0,04010949 0,00096861) 0,02474667
0,29398073 0,29613874 0,00215801 | 0,00734065| 003853962 0,03824987 0,00028975 | 0,00751842
0,2861386  0,2925086  0,00637 002226193 002016858 0,04237137 0,00220278
0,25682867 0,26182402 0,00499535 | 0,01945013| 0,03175501 00306778 ©,00107201) 0,03394672
0,02741516 | 0,02754769 0,00013253 " 0,00483407
As-76 W-187
0,02360071 0,02371341  0,0001127 | 0,00477526] 001280634 0,01290789 0,00010154) 0,00792917
0,02186655 0,02244607 0,00057952 | 0,02650256| 0,0177352 0,00858158 ©,00079173 | 0,04463016
0,01634854| 0,01638858 3,4694E-17  2,12226-15| 001332985 0,01365537 0,00032553 0,02442079
0,02262595 0,02625385 D,DDEEETEq
0,02454725 0,02483405  0,0002868  0,01168345] 00113304 00112143 0,00011603 001024607

Tab.7: Auszug des Vergleichs der Standard-Referenzwerte der alten und neuen Auswertung, der
mittleren Messung von Probenreihe 17G; Farblich hinterlegt sind die relativen Abweichungen
der Referenzwerte von der alten und neuen Auswertung; Lila hinterlegte Zellen bedeuten,
dass diese Werte bei manueller bisherigen Auswertung entfernt wurden. ; Screenshot des
Verfassers

Die erste Spalte jedes Nuklids beinhaltet den R-Wert der neuen Auswertung, die zweite den
R-Wert der alten Auswertung, die dritte und vierte Spalte zeigen die absolute und relative
Abweichung der R-Werte. An den hinterlegten Farben erkennt man eine Abstufung der rela-
tiven Abweichungen, wobei die lila hinterlegten Werte bedeuten, dass die betreffenden R-
Werte wahrend der alten Auswertung manuell entfernt wurden. Die Abweichungen zwischen
zwei und funf Prozent bei den bekannt problematischen Nukliden Lutetium, Neptunium und
Wolfram sind akzeptabel, da in der alten Auswertung der Grof3teil dieser Werte manuell ent-

SEITE 64 UBERPRUFUNG DER ERGEBNISSE



fernt wurde. Naher zu betrachten hingegen sind die Werte mit einer Abweichung grol3er 5 %,
welche in der alten Auswertung nicht entfernt worden sind. Der dritte Standard weist bei
Neptunium eine Abweichung von 5.5 % auf, bei Vergleich des alten mit dem neuen R-Wert,
wird offenbar, dass der neue R-Wert naher am Mittelwert aller R-Werte liegt und dement-
sprechend eher verwendet werden kann, als der alte Wert. Gleiches zeigt sich auch beim
Vergleich des R-Werts des vierten Standards bei Arsen, welcher eine Abweichung von 16 %
zeigt. Bei allen anderen Nukliden und Standards betragt die Abweichung unter 2 %.

Np-239 (U)
NEU ALT Mittelwert
GBW 0,040168584 0,042371366 0,036205538

Tab.8: Vergleich alter und neuer R-Wert des Standards GBW bei Neptunium-239

As-76
NEU ALT Mittelwert
SO-1 0,022625948 0,026253846 0,021797799

Tab.9: Vergleich alter und neuer R-Wert des Standards SO-1 bei Arsen-76

AnschlieRend werden durch den Benutzer oder automatisch die R-Werte der Standards be-
arbeitet. Dabei werden R-Werte entfernt, welche zu weit vom Mittelwert entfernt sind, wenn
die Standardabweichung der Werte tber 5 % liegt. Zielsetzung ist in beiden Vorgehenswei-
sen eine Standardabweichung kleiner 5% mit moglichst grof3er Anzahl an R-Werten zu errei-
chen. Die Kriterien der automatischen Abweichung sind fur die Routine gestaffelt auf Seite
51 ersichtlich.

Fur den Vergleich der bearbeiteten Standards wird die Ausgabedatei PRN_standards_fin.csv
herangezogen. Die Werte der Standardtabelle der neuen Auswertung werden mit denen der
alten Auswertung verglichen. Es handelt sich wiederum um die Probenreihe 17G.

In den Tabellen 10 und 11 sind die bearbeiteten Standardwerte der mittleren und langen
Messung der Probenreihe 17G dargestellt. Anhand der griin hinterlegten Werte ist offensicht-
lich, dass die Zielsetzung einer Standardabweichung kleiner 5 % bei der mittleren Messung
durchwegs erreicht und bei der langen Messung ebenfalls bei allen Nukliden, mit Ausnahme
von Zirkonium, mit guter Qualitat erreicht wurde. In der Zeile ,ALT* unter der Wertetabelle
kann die Gro3e der Standardabweichung der alten Auswertung und eine klare Verbesserung
der Qualitat zur neuen Auswertung festgestellt werden.

Die automatische Bearbeitung wird gegeniber der manuellen Bearbeitung der R-Werte
ebenfalls Gberpruft. In guter Naherung stimmen die Werte Uberein. Wie bereits erwéhnt,
kann eine etwas geringere Standardabweichung anhand manueller Bearbeitung erreicht
werden, da weitere R-Werte entfernt werden kénnen, auch wenn die Standardabweichung
bereits unter 5 % liegt.
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CFA 0,58186695 0,26699649 0,03914089 0,02360071 0,01280634 0,00074697  4,65E-06 0,0334899 0,00040794
LSS 0,6202421 0,29393073 0,03853962 0,00072536  4,94E-06 0,03526336 0,00039859
GBW 0,65609378  0,2861386 0,04016353 0,01332935 0,00071757  4,91E-06 0,03694835 0,00039623
s0-1 0,64683874 0,02262595 0,00072973  4,81E-06 0,03730438 0,00040256
IMS 0,6546775 0,02454725 0,00068521  4,39E-06 0,00037718
Mittelwert 0,63194481 0,28237194 0,03928302  0,0235913 0,01306809 0,00072097  4,74E-06 0,03575162  0,0003965
Standardabweichung 0,04933208 0,049515805 0,02096912 0,04072201 0,0283265 0,0314966 0,0472938 0,04897825 0,02944366
Fehler des Mittelwerts(FdM) 0,01408326 0,00801412 0,00047558 0,00055465 0,00026175  1,02E-05  1,00E-07 0,00087553  5,22E-06
FdM % 0,02228558 0,02838141 0,01210653 0,02351087 0,02002986 0,01408571 0,02115043 0,02448913 0,01316984
FdM %72 0,00049665  0,0008055 0,00014657 0,00055276 0,0004012 0,00019841 0,00044734 0,00059972 0,00017344
STABW ALT 0,04332211 0,05660512 0,05128817 0,06667609 0,09932231 0,03062325 0,04466305 0,06176445 0,02938303
Tab.10: Vergleich der bearbeiteten ,alten“ und ,neuen“ Standardabweichungen der Standard-
Referenzwerte der Probenreihe 17G - MITTEL
Ce-141  Yb-169 Lw-177 Pa-233(Th) Cr-51 Hf-181 Ba-131 5r-85 Nd-147 755 (134
CFA 0,00152888 (0,00768853 0,02530823 0,01782057 0,00100665 00119238  4,06E-05  3,54E-05  9,93E-05 0,01125465
155 0,00150287 0,00744533 0,02681826 0,017313%4 0,0010851 0,01310113  3,81E-05 0,00010208  2,926-05 0,01192208
GBW 0,00197732 0,00790973 0,02779562 0,01739525 0,01225757  3,78E-05  3,62E-05 2,56E-05 0,01124658
50-1 0,00735787 0,02526022 0,01692636 0,00102246 0,01278017  4,01E-05  3,65E-05 0,00011104 0,01178468
IMS 0,00183262 0,0164547 4,04E-05 0,00010443 0,01087508
Mittelwert 0,00151042 (0,00760038 0,02629558 0,01730217 0,00103807 0,01251567  3,94E-05  3,60E-05 0,00010423  2,74E-05 0,01141661
Standardabweichung 0,03155025 0,03278792 0,04693769 0,03665243 0,03396748 0,04201767 0,03399466 0,01534345 0,04794729 0,09455497 0,03765861
Fehler des Mittelwerts(FdM) 3,02805 0,0001246 0,00061713 0,00028361  2,40E-05 0,00026294  599E-07  3,196-07  2,50E-06  1,83E-06 0,00019227
FdM % 0,01579512 (0,01639396 0,02346884 0,01639147 0,02307524 0,02100834 0,01520288 0,00886201 0,02397364 0,06636046 0,01684144
FdM %2 0,00024349 (0,00026876 0,00055079 0,00025868 0,00053247 0,00044137 0,00023113  7,85E-05 0,00057474 0,00447032 0,00028363
STABW AT 0,05447248 0,03246764 0,04332932 0,03774936 0,03959762 0,02981169 0,03845061 0,04592129 0,05302346 0,10592924 0,04236564
Co-58 (Ni)  Th-160 Rb-86 Fe-59 Zn-65 Sc-46 Co-60 Ta-182 Ta-182 Eu-152 Sb-124
CFA 0,00021559 0,02192765 0,00024756  9,34E-06  0,0002212 0,09771795 0,00611602 0,00872004 0,01360645 0,01198806
155 0,00021221 0,02113357 0,00024442  1,03E-05 0,00021833 0,10137981 0,00606231 0,00896957 0,01391358  0,012043 0,00307376
GBW 0,00022954  0,02140795 9,74E-06  0,00022947 0,10400643 0,01142835
501 0,00021036 0,00023383  9,82E-06 (0,00021632 0,09858046 0,0060615 0,00895289 0,01411113 0,01268643
IMS 0,0002154 0,00024228 0,00020059 0,00561365 0,00329568
Mittelwert 0,00021662 0,02149172 0,00024202  9,95E-06 0,00021718 0,10042116 0,00596337 0,00888083 0,01387705 0,01203771 0,00318472
Standardabweichung 0,03434979 0,01864276 0,02427136 0,02585579 0,04853218 0,02843933 0,03933014 0,01570753 0,01832642 0,04275654 0,04927314
Fehler des Mittelwerts(FdM) 3,38E-06 0,00023132  2,94E-06  1,29E-07  4,71E-06 0,0014279% 0,00011727 805605 0,00014683 0,00025735 0,00011096
FdM % 0,0155853 0,0107634 0,01213568 0,0129279 0,02170425 0,01421966 0,01966507 0,00906898 0,01058076 0,02137827 0,03484137
FdM %2 0,0002429 0,00011585 0,00014727 0,00016713 0,00047107 0,0002022 0,00038671  8,22E-05 0,00011195 0,00045703 0,00121392
STABW AIT 0,03251808 0,02047988 0,05020098 0,05001026 0,04931408 0,02850914 0,03773033 0,05794137 0,01832642 0,04749151 0,37894202
Tab. 11: Vergleich der bearbeiteten ,alten“ und ,neuen* Standardabweichungen der Standard-

Referenzwerte der Probenreihe 17G - LANGE

Als wichtigstes Werkzeug zur Kontrolle der Funktionstiichtigkeit des Programms ist der Ver-
gleich der Ergebnisse der bisherigen Auswertung mit den Ergebnissen der neuen Auswer-
tung - verfigbar durch die Ausgabedatei PRN_auswertung.csv, welche durch das Programm
DUAL_LFC erzeugt wird.

In Abbildung 27 ist der Ausschnitt des Vergleichs der Auswertungsergebnisse dargestellt, in
welchem die Abweichungen am grof3ten sind. Die Abweichungen der tbrigen Nuklide -
Samarium, Natrium, Kalium und Lanthan - betragen durchwegs weniger als 3 %. Ersichtlich
ist in den drei Spalten eines Nuklids das Ergebnis von DUAL_LFC, der Fehler von
DUAL_LFC und die relative Abweichung der neuen Peakflache zur alten Peakflache - mit
Farben von Griin tber Gelb bis Rot hinterlegt. Bei griinem Hintergrund ist die Abweichung
klein, bei rotem grof3. An den blau hinterlegten Zellen erkennt man, wieviele Peaks durch die
alte Auswertung nicht, mit der neuen Methode aber dennoch gefunden werden.
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Ausschnitt des Ergebnisvergleichs der alten und neuen Auswertungsmethoden anhand der
Probenreihe 17G - MITTEL; Auch hier sind nur die farblichen Markierungen der Zellen und nicht
die Messwerte an sich von Bedeutung. Pro Nuklid ist die farbig hinterlegte Spalte die relative
Abweichung der neuen zur alten Peakflache. Von niedriger Abweichung (griin < 5 %) bis hohe
Abweichung (rot > 20 %); Blauer Hintergrund zeigen Peaks, welche nur mit neuer Analyseme-
thode gefunden wurden; Screenshot des Verfassers

aufweisen, ist die neue Auswertungsmethode sehr zufriedenstellend.

Fur den Vergleich der Ergebnisse der langen Messung werden in Abbildung 28 abermals nur
auffallend interessante Nuklide dargestellt. Die Gbrigen Nuklide weisen abgesehen von

vereinzelten groReren Abweichungen, nur Werte kleiner 3 % auf. Vereinzelte gréRere

Abweichungen kénnen beispielsweise dadurch erklart werden, wenn der analysierte Peak

Teil eines Multiplett ist. Mit der bisherigen Analysemethode wurden eventuell nicht alle Peaks
eines Multiplett gefunden. Sind derartige Peaks bei einzelnen Proben nun starker ausgepragt
wie beim Grof3teil der Proben und werden diese mit der speziellen Analysemethode
registriert, ergeben sich dadurch einzelne starkere Abweichungen.

Der Vergleich der Ergebnisse der langen Messung von Lutetium zeigt, dass das Nuklid bei

der langen Messung weniger Abweichungen aufweist als bei der mittleren Messung. Fir die
weitere Bearbeitung sollten dementsprechend eher die Ergebnisse der langen Messung von
Lutetium verwendet werden.

UBERPRUFUNG DER ERGEBNISSE

SEITE 67



Lu-177 Zr-9% Cs-134 Sb-124

FRITTILSE PR vausasvaa EIAEREREE]  nn,zemesas anerassaz anemserse nazeeca ARSI 5.
1, azdrzum A,EE7E 7 iazvnans dsamsndma acsardanr B P naranazcer 1)
PRI PReiiieen Daesescan  madEszsEEz  areasseass aazeraaraz  aeanessass .
V. anzpeacc SASIAEAY  RSHANENY NNEIEa4In7| DAEIISNEZ|  AZ.aWEdIen Siaarasas  sasasces
nsamrea NAIENAZZ SSRENAEI  SEAZINIEA  LEMENRAIT ZMMESSER  arnmacan adaman Geeasms
LAENITNY R N2aEne| AMPMAZES  TOARTSECED  NNSISMGN3| DMRIESNEE|  Tiamaie i eI
Vatitseend  ngamarcsoy  dnamsssind 34001 SN BMENER  1nssaee amranaz zEeEsEans
Votherazr  agaseaass dmaseecdse  nansess naeszoesco DENMMMRREN  ac,izasi: aaeraaaz naessaserd
varcianar  nazeaccns[ 000 EMEENE-N  a4dsanny nmasazseed  Eudgssseez  aneeaans aazerasrsz  amazazens  wazeassesc)mSNGATRGE] N,77EEAASE
VaEIae naszaeee: PRy 2aaEasare AN GNEEGAETES L3 i4Enzeses Laneiaa .
Laszazen irgazrrare P EdmsEassd  aveaecas WAsERARA] ),0127920 @ maceia 24,57a4an7
s A2.panazEan sz gz saasamace BRAGIA02E2) 0,E0035005 0, 03120054 24LRAZERE
vaazaacac amzraaze 1z aaa0 e LaEnseee ' t1an
2aimacanan i Eapanae azeraneaz
ssizazzeann 4 .. e aEnasar:
anraaniant anmmansss waaraseans
o, aemzszane azraaraz
o aaaiasiraa anzaraneaz
b I Ezianan A5, 115504z0
. FrEr FANIENIENS  stn3EReE
o £ ammraze vnzagazas
e T T P iz eammar dEsacesd
niicanse  2hsanicam 1aaaepin T P e PR
b B asmsazre W vammcas  nazzaeas
iiteane ' Py a ez nSaasins 1 pdandsa
i ' B B N T TR T T
razaaes nusazeer[UVENTEERIE  GRAEEI7 GECIMNGIE ULIIN3GE GESPSIAN 043343633
FE P e e e P e e T BAPRISENT o enianee manciise o4
salanetsr  nazEzetmer|  BAMESISNER  4nazecaes aazeraaaz casescac NATEISENT 3ogenanse maaiiee oo
Fr azfamnadnr 435345301 T
PRy taimnsand  13aweeras s '
Akamanzne sz bazemnacs T T ——
1A B I ST
b i b
itaapia  hEEIEEae sitdEzaanz  a4eaamearr
Abamapia  tnamITROn G arezasac
nitrgagia  lAeTEICEe anzeraaaz ocewemmsac
ey nremze ucszsez e aazeraaaz dmpesesr SZER7| 1'erearees B wavetens oenarEnes
arisaE.a  LEEEAIRZY _ a5, gearzzaz AnEIraETa anenn SSEN| yqriznin momaragade i7MEREeAS
B T 1E3,a0001 TR ez 15607 1 eravanns R o]
e e ugszsez e, aiiess aaeraaraz  Fameeso SEERE 1rrenrey B emveeec| Beasearen
e R ngaaran S agararsen T Rl s
B T an,32z01031 zazsardzas  wsmsseeara naEssovams)  MOMSSMEEASE 4 inpgeaze
e BT maasaisne UPAMEME  eTamne nazianms RSINER 3 aceeeers
B T T 2 sz ALMTEEN  ASRTEE Rz APRNSERE brrsasns @ maer
AR s [T AL LCAEATIY N BOTIANR  AZICIGEE \iaseess
, M LrmiseGE LGMEGER 03503 1353600 BEARSENEA et basaaass MEARATHEIE boersees ]
e e AaizarasiasruaraarersmmvraseazoQRNR 1c e
e S P T e e P

Abb.28: Ausschnitt des Ergebnisvergleichs der alten und neuen Auswertungsmethoden anhand der
Probenreihe 17G - LANG; Auch hier sind nur die farblichen Markierungen der Zellen und nicht
die Messwerte an sich von Bedeutung. Pro Nuklid ist die farbig hinterlegte Spalte die relative
Abweichung der neuen zur alten Peakflache. Von niedriger Abweichung (griin < 5 %) bis hohe
Abweichung (rot > 20 %); Blauer Hintergrund zeigen Peaks, welche nur mit neuer Analyseme-
thode gefunden wurden; Screenshot des Verfassers

Bei dem problematischen Nuklid Neodym ist ersichtlich, dass die Anpassung der Parameter
dazu fihrt, die Peaks beinahe aller Proben zu finden. Diese Ergebnisse weisen einen
erwarteten hohen Fehler aufgrund des hohen Fehlers der Peakflachen auf. Die Ergebnisse
von Casium sind grof3teils sehr gut, wobei einzelne starke Abweichungen zu verzeichnen
sind. Fur die Ergebnisse von Zirkonium und Antimon ist bei nahezu allen Proben eine starke
Abweichung zwischen alter und neuer Auswertungsmethode ersichtlich.

Die Peaks der beiden Nuklide wurden mittels IPF untersucht. Flr Zirkonium kommt man zu
dem Schluss, dass die neue Auswertung gute Ergebnisse liefert. Durch den Versuch der
Anpassung der Analyseparameter sollte bei zukiinftigen Probenreihen eine
Quialitatssteigerung maoglich sein. Bei der Untersuchung der Peaks von Antimon wurde
festgestellt, dass die Peaks haufig sehr niedrigintensiv sind und im Vergleich zum
Hintergrund oftmals schwer zu Fitten. Die Qualitat der Ergebnisse durch Anpassung der
Analyseparameter ist womdglich schwer fir eine grof3e Anzahl an Proben zu
vereinheitlichen. Dies zeigt sich gut durch die Analysesequenz ,5 SIGMA_OR®, bei welcher
sehr allgemeine Parameter verwendet werden und dadurch bei einer gro3en Anzahl von
Proben der Antimon Peak nicht gefunden wurde. Zusétzlich wird offenbar, dass ein
Unterschied von 1.5 % in der Standardabweichung der Standard R-Werte bei Antimon im
Endergebnis eine Abweichung von 9 % verursacht. Die Qualitdt der manuellen Bearbeitung
der Standards ist demnach fuir Antimon &uf3erst relevant. Daraus l&sst sich folgern, dass die
manuelle Bearbeitung der Standards die Genauigkeit aller Nuklidkonzentrationsergebnisse
wesentlich steigert.

Vorteilhaft ist die Erkenntnis, dass die unauffalligen Ergebnisse von Antimon, bei der

Auswertung mit Standardanalysedaten, ebenfalls wenig aussagekréftig sind, da die
Ergebnisse stark von der Wahl der Analysemethode abhéngen.
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Eine weitere Vergleichsmdglichkeit bieten die zur Verfligung stehenden Standards. In der
Probenreihe 17G sind sieben Standards - CFA, LSS, GBW, SO-1, IMS, SAT5 und Bonn,
ersichtlich in den Nukliddateien ,mittel“ und ,lang“ - vorhanden. Da die Zusammensetzung
der Standards bekannt ist und die jeweiligen Konzentrationen in den Nukliddateien
angegeben sind, bietet es sich an, die Probenreihe so abzuandern als ob ein Standard als
normale Probe gemessen wurde. Diese Probenreihe anschlie3end auszuwerten und die
Ergebnisse mit den bekannten Konzentrationen zu vergleichen, bietet eine weitere
Kontrollmoglichkeit.

Durchgefuhrt wird diese Kontrolle fur die Standards CFA, SO1, LSS, GBW und SAT5. Am
Beispiel von CFA wird die Vorgehensweise veranschaulicht.

Es werden Probenreihen erstellt, in welchen die Standards als Proben definiert sind und als
Standard entfernt werden, damit kein Zirkelschluss entsteht.

Name Masse[mg] Standard
CFA 118,09 0
LSS 150,05 LSS

GBW 125,57 GBW
SO-1 135,42 SO-1

IMS 104,78 IMS
SATS 114,34 SATS5
Bonn 122,66 Bonn

Tab.12: Probenreihe zur Uberpriifung der Konzentrationen des Standards CFA

AnschlieRend werden die Reportdateien ausgewertet und die Ergebnisse mit den bekannten
Konzentrationen der Standards verglichen. Dabei wird festgestellt, dass die
Elementkonzentrationen der flnf getesteten Standards teilweise stark abweichen. In
folgender Tabelle sind die Nuklide dargestellt, deren Abweichung von der
Nuklidkonzentration groRer 5 % ist und groRRer ist als die mittlere Abweichung der
Konzentrationen eines Nuklids der gesamten Probenreihe 17G. Kursiv dargestellt sind
Nuklide die bekanntlich problematisch sind. Fett dargestellt sind Nuklide deren Verhéltnis
zwischen den Abweichungen der Konzentrationen und mittleren Abweichungen der
Konzentrationen nicht vernachlassigbar grofR3 sind.

Standard Nuklide abweichender Konzentrationen

CFA Samarium, Lanthan, Antimon

SO-1 Lutetiu.m, Neptgnium, Lanthan, Cer, Hafnium, Zirkonium, Terbium, Tantal,
Europium, Antimon
Lutetium, Arsen, Wolfram, Kalium, Chrom, Hafnium, Strontium, Casium,

LSS . . .
Eisen, Scandium, Antimon

GBW Samarium, Lutetium, Arsen, Kalium, Lanthan, Ytterbium, Protactinium,
Chrom, Kobalt, Rubidum, Zink, Scandium, Tantal, Antimon

SAT5 Samarium, Lutetium, Neptunium, Natrium, Tantal, Europium, Antimon

Tab.13:  Elemente mit abweichenden Konzentrationen - Standards werden nur als Probe ausgewertet
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Diese Auswertungen wurden durch automatische Bearbeitung der Standards durchgefthrt.
Mittels manuellen Bearbeitungen und Reduktion der Standardabweichung der R-Werte,
kénnten die Nuklidkonzentrationen exakter berechnet und die Haufigkeit von Abweichungen
stark reduziert werden.

Die automatische Durchfiihrung der Messung/Analyse/Auswertungs-Sequenz muss
ebenfalls Uberprift werden.Dazu wird die lange Messung der Probenreihe 18A manuell
durchgefiihrt und eine automatische Sequenz der ersten zehn Proben derselben
Probenreihe angehangt.wWahrenddessen kénnen die Spektren der manuellen Messung
bereits analysiert und ausgewertet werden. AnschlielRend werden die Ergebnisse der
Ausgabedateien PRN_auswertung.csv verglichen.

Dieser Vergleich ergibt, dass die Peakflachen durchwegs Ubereinstimmen bzw. grof3teils
Abweichungen kleiner zwei Prozent zeigen. Eine geringe Abweichung ist akzeptabel, da
Proben nicht gleichzeitig gemessen werden kdnnen und die Abklingzeit der Proben um
beinahe 6 Tage langer ist und es sich auRerdem um eine statistische Messmethode handelt.

Bei Konzentrationen mit grof3em Fehler zeigt sich, dass zwischen beiden Methoden teilweise
grol3e Abweichungen auftreten. Dies folgt direkt aus dem grof3en Fehler der
Peakflachenberechnung. Der groRen Ubereinstimmung der meisten Werte zufolge liegen die
Abweichungen nicht an der Funktion der automatischen Messung, sondern an der Tatsache,
dass zweimal nacheinander gemessen und analysiert wird.

Die Durchfiihrung der Sequenz kann somit mit Hinblick auf die Messung und Analyse als

gleichwertig betrachtet werden. Die Auswertung kann klarerweise durch die manuelle
Bearbeitung der Standards beeinflusst werden.
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6. BEDIENUNGSANLEITUNG
Die Anleitung ist in zwei Bereiche gegliedert:

Anwendung: Beinhaltet die Verwendungsmaglichkeiten der einzelnen Methoden,
deren Benutzereingaben und worauf bei Verwendung geachtet wer-
den muss.

Zusatzlich werden mdogliche Fehlermeldungen und Fehlerquellen
beschrieben.

Implementierung: Setup des Programms und Beschreibung der Ressourcen sowie

Herangehensweise von Modifizierungen und Anderungen des Pro-
gramms sowie mdgliche Fehlerquellen

6.1. ANWENDUNG

Das Setup des Programms DUAL_LFC aus Kapitel 6.2.1. muss abgeschlossen sein, um die
Funktionstiichtigkeit der Anwendungen zu gewahrleisten.

5! DLFC _ O %
Kalibrieren
Kalibrierdatei(.CNF/.CAL): |
[] Energie u. Peakform [ Effizienz Kalibrieren
Parameter Analyse
Vorgabe(optional): . 5 SIGMA_OR.ASF
Probenanzahl: | | lorgabe(optional) Analysesequenz ((ASF): | X |
ittel
e Analyse
Messdauer [s]: | | O lang
Speicherort: [D:\Daten\AUSWERTUNG Energie: [ || IFF
. Parametertabelle ( TXT): [C\GENIE2K\CTLFILES peaks it | [=
Probenreihe: | Messungen durchfihren
SEkmzer ® mittel O lang Spezielle Analyse
Spektren auswahl
ren en Auswertung
AUTO-Mode: OFF Auszuwertender Ordner- |
Logfile erstellen
Beenden Abbruch ID - Key anzeigen AUTO Standards bearbeiten: AUTOMATISCH Auswertung

Abb.29: GUI des Programms DUAL_LFC; Screenshot des Verfassers

6.1.1. Ein- und Ausgabedateien

CAM-Dateien (.CNF)
Kalibrierdatei (.CAL)
Analysesequenzen (.ASF)
Parametertabelle (.TXT)
Reportdateien (.RPT)
Vorlagedateien (.TPL)

© gk whNE
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7. Textdateien (.CSV)

6.1.1.1. CAM-Dateien (.CNF)

CAM-Dateien werden automatisch im Zuge der Durchfiihrung der Messung, durch Speiche-
rung des Spektrums, erstellt. Sie beinhalten die zugehérigen Spektrendaten, sowie alle noti-
gen Parameter, beispielsweise Messstart, Messdauer, Kalibrierungsparameter und Referen-
zen. Nahere Beschreibungen sind im Genie-Manual [28] zu finden.

CAM-Dateien mussen fir Analysemethoden ausgewahlt werden und befinden sich stan-
dardgemaR in den Ordnern, entsprechend der Vorwahl ,mittel/lang“ am ausgewahlten Spei-
cherort.

6.1.1.2. Kalibrierdateien (.CAL)

Enthalten den Block ,Kalibrierung® einer CAM-Datei, welcher alle nétigen Parameter zur Ka-
librierung eines Spektrums beinhaltet. Sie kdnnen dazu verwendet werden mit der Methode
.Kalibrierung“ (Kapitel 4.4.2.1.) auf mehrere Spektren die gleiche Kalibrierung zu tbertragen.
Nahere Beschreibungen des Kalibrier-Blocks und der enthaltenen Parameter sind im Genie-
Manual [28] nachzulesen.

6.1.1.3. Analysesequenzen ((ASF)

Beschreiben vordefinierte Routinen, welche Schritt flr Schritt abgearbeitet werden. Diese
mussen fur die Analysemethode ,Standardanalyse” (Kapitel 4.4.2.2.) ausgewahlt werden um
ausgewahlte CAM-Dateien zu analysieren.

Vordefinierte Analysesequenzen befinden sich im Ordner C:\GENIE2K\CTLFILES\. Fast aus-
schlieBlich verwendet wird die Analysesequenz ,5 SIGMA_OR.asf*.

Die Erstellung individueller Analysesequenzen wird im Kapitel 6.1.4.2. beschrieben.

6.1.1.4. Textdatei (.TXT)

Die einzige verwendete Textdatei mit dem Suffix ,TXT“ dieses Programms ist peaks.txt, wel-
che standardgemaf am Ort C:\GENIE2K\CTLFILES\ gespeichert ist. Sie enthélt alle Ener-
gien, welche analysiert und ausgewertet werden sollen sowie die zugehorigen Parameter,
welche fur spezifische Analysen von Spektren angepasst werden kénnen (Tabelle 4).

Die Parametertabelle, deren Spalten, ebenso wie bei CSV-Dateien, mittels Komma separiert

sind und als Dezimalzeichen ein Punkt verwendet wird, kbnnen dementsprechend in Excel
als Textdatei importiert werden.

SEITE72 BEDIENUNGSANLEITUNG



6.1.1.5. Reportdateien (.RPT)

Reportdateien werden automatisch durch Bericht-Methoden, als Schritte von Analysese-
guenzen oder wahrend der Durchfiihrung der Spezialanalyse nach den definierten Vorlage-
dateien erstellt. Sie enthalten die analysierten Daten eines Spektrums, wie Energien mit da-
zugehorigen Peakflachen und Fehlern. Diese Daten werden fir die Auswertungsroutine be-
notigt.

Das Format der Reportdateien ist durch die Vorlagen geregelt. Hauptséachlich werden zwei
Vorlagen - a_heinz.tpl und sanal.tpl - verwendet. Beide Vorlagen erstellen Reportdateien,
deren Spalten durch Tabulatoren getrennt sind. Auszlige einer Reportdatei sind ersichtlich
auf Seite 55 f.

Es ist darauf zu achten, dass die Verwendung des Dezimalzeichens und das Format der
Datumsangaben von den Regioneinstellungen des PC’s abhangen. Fir eine funktionierende
Auswertung, muss aufgrund des gednderten Datumsformats, die Region ,Osterreich® bzw.
die Sprache ,Deutsch” definiert sein.

Der Ausgabeort der Reportdateien richtet sich nach der Auswahl der analysierten Spektren.
Am Ort der CAM-Dateien wird ein Ordner ,reports® erstellt, in welchem die Berichte abgelegt
werden.

6.1.1.6. Vorlagedateien (.TPL)

Dienen als Vorlage zur automatischen Erstellung der Reportdateien. Vorlagedateien sind in
den entsprechenden Berichtsfunktionen zu definieren und meistverwendete Vorlagedateien
sind a_heinz.tpl und sanal.tpl, welche beide am Ort CAGENIE2K\CTLFILES\ zu finden sind.
A_heinz.tpl wird Ublicherweise flr Standardauswertungen nach der Analysesequenz ,5
SIGMA_OR* verwendet und sanal.tpl wurde eigens fur die Spezialanalyse erstellt.

In Vorlagendateien kdnnen beispielsweise Abschnitte definiert werden, welche separat fir
Reportdateien aufgerufen und bestehenden Reportdateien angehéngt werden kénnen. Zur
Bearbeitung oder Erstellung von Vorlagendateien wird auf das Genie-Manual [28] verwiesen.

6.1.1.7. Textdateien (.CSV)

Enthalten Datentabellen zur Ein- bzw. Ausgabe von bengtigten Parametern und Ergebnissen.
Grundsatzlich werden alle Ein und Ausgabedateien mit Textinhalt als Textdatei im Dateifor-
mat ,comma-seperated values“ (CSV) nach englischsprachigen Regioneinstellungen erstellt,
da die weitere Verwendung der Ausgabedaten mit diesem Format erleichtert wird. Dies be-
deutet unter anderem, dass als Dezimalzeichen ein Punkt, als Trennzeichen ein Komma
verwendet wird.

Diese Vorgabe sollte in allen Klassen des Programms realisiert sein, insbesondere aber der
Klasse Auswertung und deren Eingabedateien:

= nuklide_mittel.csv

= nuklide_lang.csv
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= probendaten.csv

Die Eingabedateien nuklide_mittel.csv sowie nuklide_lang.csv befinden sich am Ort
C:\GENIE2K\CTLFILES\ und enthalten alle auszuwertenden Nuklide, deren Halbwertszeiten,
Energien und Suchintervalle. Zusétzlich enthalten die Dokumente die aktuell verfigbaren
Standards sowie deren Nuklidkonzentrationen. Die Nukliddatei ,mittel“ ist ersichtlich auf Sei-
te 49.

Durch variable Dimensionierung der Riickgabetabelle unterliegen den Ressourcendateien
keine Erweiterungseinschrankungen

In der - fir jede Probenreihe unterschiedlichen - Datei probendaten.csv sind die Bezeich-
nungen der Proben und deren eingewogene Masse in Milligramm anzufiihren. In der dritten
Spalte ist definiert, ob die Probe als Standard ausgewertet werden soll oder nicht (,0%). Soll
eine Probe als Standard ausgewertet werden, muss der korrekte Name des Standards - er-
sichtlich in nuklide_mittel.csv - eingetragen werden. Die Datei probendaten.csv muss im
Ordner ,auswertung“ des auszuwertenden Stammordners z.B.
C:\Dokumente\18G\auswertung\probendaten.csv vorhanden sein. Die Uberschriften der Ta-
belle in probendaten.csv werden nicht eingelesen.

Die Ausgabedateien der Auswertung PRN_logfile.csv, PRN_messwerte.csv,
PRN_standards_init.csv, PRN_ standards_fin.csv und PRN_auswertung.csv werden am
gleichen Ort wie probendaten.csv ausgegeben.

6.1.2. Messung

Eine Messung kann nur an vollstandigen Messsystemen, beschrieben in Kapitel 3.2.3,
durchgefuhrt werden.

Ausgabedateien sind CAM-Dateien (.CNF) der gesamten Probenreihe. Pro Probe werden
drei CAM-Dateien - fir korrigiertes (LFC), unkorrigiertes (UNC) und kombiniertes (DUAL)
Spektrum ausgegeben.

6.1.2.1. Kalibrierung

Vor Starten der Messung sollte eine, an die Probenreihe angepasste, Kalibrierung am Detek-
tor gespeichert sein, da diese Kalibrierung in die CAM-Dateien der Proben der gesamten
Probenreihe Ubertragen wird. Dementsprechend muss die erste Probe manuell mit dem Pro-
benwechsler in den Detektor eingebracht werden.

Mit dem Programm Genie2000 muss die eingebrachte Probe einige Minuten gemessen wer-
den, damit anschlieRend eine Kalibrierung durchgefiihrt werden kann.

Die Kalibrierung dient dazu gemessene Peaks deren Energien zuzuweisen. Dabei werden
die Kanale des Multikanalanalysators, in welchen die Zahlraten der Energien gespeichert
sind, mit den bekannten Energien von Nukliden verkniipft. Damit diese Verknipfung erstellt
werden kann, missen die Peaks im Spektrum markiert werden. Dazu muss eine Peaksuche
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durchgefuhrt werden. Eine schnelle Mdglichkeit alle Peaks des Spektrums zu markieren, ist
Analyse - Ausfihren Sequenz - 5 Sigma ohne Residuum durchzufuhren.

Danach werden in Kalibrierung - Energie & Peakform einige passende Nuklide, welche si-
cher in der Probe vorhanden sind, ausgewahlt und anschliel3end nacheinander alle Ener-

gielinien den Peaks im Spektrum zugeordnet, indem der Cursor an der Peakspitze positio-
niert und der Button ,,Cursor®, ersichtlich in Abbildung 30, betatigt wird.

Dies erzeugt eine lineare Beziehung zwischen den Kanélen des Spektrums und den Ener-
gien der Peaks. Zur Kontrolle muss mit dem Button ,Zeigen® die Linearitat der Kalibrierung
Uberpruft werden. Kalibrierpunkte, welche von der Geraden weit entfernt sind, sollten ge-
I6scht werden. Ebenfalls muss die ,Form®-Kalibrierung tberpruft werden. Dazu kann mittels
des Radiobutton ,Form“ gewechselt werden. Dabei missen ebenfalls von der Kurve stark
abweichende Punkte entfernt werden. Die abgeschlossene Kalibrierung wird direkt am De-
tektor gespeichert.

Eine Kalibrierung dieser Art kann mittels Kalibrieren - Sichern gespeichert werden. Diese
erzeugt eine Kalibrierdatei (.CAL), deren Verwendung in Kapitel 6.1.3 beschrieben wird.
Weitere Moglichkeiten der Kalibrierung, deren Eigenschaften und Methoden sind im Genie
Manual [26] ndher definiert.

Editierfeld
Energie: 210, e

Curzor | Lazchen |

Marker | Retr |

Abbruch Zeigen... Auto | Benutze Ergebnisze |

Abb.30: Darstellung der Kalibrierung nach Nuklidliste eines Spektrums; Screenshot
des Verfassers

6.1.2.2. Benutzereingaben - Messung

Fir die Messung stehen die Benutzereingaben der Gruppe Parameter - Probenanzahl,
Messdauer, Speicherort, Probenreihe und Vorwahl ,mittel/lang“ zur Verfligung. Die Vorwahl
richtet sich nach der Abklingzeit der Proben nach der Aktivierung, also ob die Messung 5
oder 28 Tage nach der Aktivierung durchgefihrt wurden.

Fur die Eingaben Probenanzahl und Messdauer sind nur Zahlen erlaubt. Bei der Definition
des Probenreihennamens werden Sonderzeichen unterdriickt.
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Es ist darauf zu achten, dass bei manueller Eingabe eines Spektren-Speicherortes - im Ge-
gensatz zur Auswahl mittels Browser-Dialog - es dem Benutzer obliegt, einen korrekten,
existierenden Pfad zu wéhlen. Bei fehlenden Eingaben kann die Messung nicht gestartet
werden.

Wird eine spezifische Messung - mittel oder lang - durchgefuhrt, sollte die Vorwahl zuerst
getroffen werden, da die Auswahl fur Probenzahl und Messdauer Default-Werte definiert und
vorherige Eingaben uberschreibt. Als Probenanzahl wird 50 eingetragen. Fur mittlere Mes-
sungen ist eine Messdauer von 1800 Sekunden und fir lange Messungen eine Messdauer
von 10000 Sekunden vordefiniert.

6.1.2.3. Starten der Messung
Vor Start der Messung muss das Programm Genie2000 geschlossen werden.

Sind die Benutzereingaben vollstandig, kann die Messung mittels ,Messungen durchfih-
ren“ gestartet werden.

Im Bereich ,Aktuelle Messung“ erscheinen die Angaben, welche Probennummer aktuell ge-
messen und wie lange diese noch gemessen wird. Diese Anzeigen aktualisieren sich regel-
mafRig. Die Anzeige ,Ende” zeigt das Ende der kompletten Messung aller Proben der Pro-
benreihe an.

Wahrend der Messung werden alle Teile der Benutzeroberflache, aul3er den Buttons Abbre-
chen und Beenden, deaktiviert. Wird die Messung vorzeitig abgebrochen, missen die Daten
als nicht vollstandig betrachtet werden.

6.1.2.4. Fehlerquellen und -meldungen der Messung

= Es wurde bereits eine Messung durchgefiihrt und im betreffenden Ordner sind
gleichnamige CAM-Dateien vorhanden, wie die, die durch die bevorstehende Mes-
sung erstellt wirden.

= Beilaufender Messung darf kein Programm, welches auf den Detektor Zugriff hat,
geotffnet werden. Im speziellen muss das Programm Genie2000 geschlossen sein, da
auch die dabei verwendeten Canberra-Klassen Fehler erzeugen konnen.

= Klarerweise darf trotz Trennung der Methoden in Klassen keine zweite Instanz des
Programms DUAL_LFC gedffnet bzw. verwendet werden, da infolgedessen Stérun-

gen im Programmablauf auftreten kénnen.
"Fehlende Parameter!"

=>» Eine der Benutzereingaben Probenanzahl, Messdauer, Speicherort oder Probenna-
me fehlt.

"Speicherort existiert nicht!"
= Der ausgewahlte Pfad in ,Speicherort” ist nicht korrekt oder leer.
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,Datei ist im Zielordner bereits vorhanden! Messabbruch."
“[Spektrenpfad]”

=> Die Datei [Spektrenpfad] wirde durch die bevorstehende Messung Uberschrieben
werden. Der Dateiname muss geédndert oder die existierenden Spektren ent-
fernt/verschoben werden.

"Messung wurde abgebrochen!"
"Daten sind nicht vollstandig - Spektren nicht verwenden!"

=> Der Abbruch- oder Beenden Button wurde betéatigt.

6.1.3. Kalibrierung

Soll eine bestehende Kalibrierung gleichzeitig auf mehrere Spektren tbertragen werden, ist
daflir die Komponente Kalibrierung zu verwenden.

Eingabedateien sind zu kalibrierende Spektren (.CNF)

6.1.3.1. Benutzereingaben - Kalibrierung

Mit dem Button ,Spektren auswahlen® sind alle Spektren auszuwahlen, auf welche eine Ka-
librierung Ubertragen werden soll. Der vollstandige Pfad einer CAM-Datei (.CNF) oder einer
gespeicherten Kalibrierung (.CAL) muss in ,Kalibrierdatei” enthalten sein. Diese Auswahl
sollte, um Fehler zu vermeiden, mittels der Browser-Dialog-Funktion getroffen werden. Da-
bei werden alle angezeigten Dateien mit den Dateisuffixen ,.CAL" bzw. ,,.CNF* gefiltert. Im
Browser-Dialog muss der gewtinschte Typ der Kalibrierdatei ausgewahlt werden.

Durch Auswahlen der Checkboxen ,Energie u. Peakform® und ,Effizienz“ kdnnen die zu
Ubertragenden Kalibrierparameter definiert werden. Genauere Beschreibungen der Parame-
ter sind im Genie-Manual [28] zu finden.

Wurden alle Benutzereingaben gemacht, kann die Kalibrierung durchgefiihrt werden.

6.1.3.2. Fehlermeldungen

"Keine Kalibrierung ausgewahlt."
= Es wurden keine zu Ubertragenden Kalibrierungen - Checkboxen - ausgewahlt.

"Korrekte Kalibrierdatei (.CAL oder .CNF) auswdhlen!"

=>» Der Pfad der Kalibrierdatei ist nicht korrekt.

"Kalibrierung wurde abgebrochen!”
"Daten sind nicht vollstandig - Spektren nicht verwenden!"

= Abbruch oder Beenden Button wurde betatigt

"Kein Spektrum ausgewahlt!"
= Zu kalibrierende Spektren miissen ausgewahlt werden
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6.1.4. Standardanalyse

Mit der Subroutine Standardanalyse kann eine vordefinierte Analysesequenz auf alle ausge-
wahlten Spektren angewendet werden.

Eingabedateien sind zu analysierende Spektren (.CNF) und Ausgabedateien sind die dazu-
gehorigen Reportdateien (.RPT) mit gleichem Namen. Reportdateien werden am Ort der
ausgewahlten Spektren in einen Unterordner ,reports” abgelegt.

6.1.4.1. Benutzereingaben - Standardanalyse

Mit dem Button ,Spektren auswahlen® sind alle Spektren auszuwahlen, auf welche die Ana-
lysesequenz angewendet werden soll.

In ,Analysesequenz” muss die gewinschte Analysesequenz ausgewahlt werden.

Als Zielordner des Browser-Dialogs ist C\GENIE2K\CTLFILES\ definiert. In diesem Ordner
muss bei Starten der Standardanalyse die gewlinschte Analysesequenz (.ASF) abgelegt
sein.

Vor dem Start der Analyse muss vom Benutzer sichergestellt werden, dass keine bereits
erstellten Reportdateien im Ordner ,reports® vorhanden sind, die den gleichen Namen auf-
weisen wie Reportdateien, welche im Zuge der bevorstehenden Analyse erstellt wiirden.

6.1.4.2. Individuelle Analysesequenz

Um eine individuelle Analysesequenz zu erstellen, ist die schnellste Vorgehensweise der
Aufruf des Analysesequenzen-Editors - Abbildung 31 - in der Kommandozeile durch den Be-
fehl ,ASE".

Durch den Button ,Schritt einfugen“ kdnnen verschiedenste Methoden aneinandergereiht
werden. Mit den Buttons ,Auswahl Algorithmus® und ,Einstellung Algorithmus* kénnen spezi-
fische Parametereinstellungen getroffen werden.

Dies ermdglicht zum Beispiel eine Abfolge von Peaksuche- und Peakflachenmethoden mit
angepassten Analyseparametern, dhnlich der Subroutine ,Spezialanalyse®, welche mit Klas-
senfunktionen realisiert wurde.

Wird eine andere Vorlagendatei zur Erstellung von Reportdateien bendtigt, kann eine neue
Analysesequenz erstellt werden, in welcher das gewtinschte Template im Schritt ,,Bericht -

Standard® mit ,Einstellung Algorithmus* ausgewahlt werden kann.

Weitere Beispiele und Erklarungen zur Verwendung des Analyse-Sequenz-Editors sind im
Genie-Manual [26] und [31] ausgefihrt.
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E Analyse-Sequenz-Editor - 5 SIGMA_OR.ASF X
Datei  Optionen  Hilfe

Sequenztitel

|5 zigma ohne Res Yoreinstellung fur Sequenz
Auszwahl Schritt Schritte Shdern

Messung Aktuelle 5 chritee:

Peak-Suche Peak-Suche - 2te Ableitung
Peak-Flache ) Peak-Flache - Summe/Micht-Lin, LS50 F
Interactive Peak Fit | “Bericht - Standard

Schritt einfiigen |

Muklid- |dentifik.ation

HID Machbehandlung
Bericht

D atenguelle sichern

Abb.31: Analysesequenz ,5 SIGMA_OR" dargestellt im Analysesequenz-Editor;
Screenshot des Verfassers

6.1.4.3. Durchfihrung der Standardanalyse
Vor Start der Analyse muss Genie2000 geschlossen werden.

Wurden entsprechende Analysesequenzen erstellt und zu analysierende Spektren ausge-
wahlt, kann die Standardanalyse durchgefiihrt werden. Abhangig von der Anzahl der Spek-
tren und der Komplexitat der Analysesequenzen kann dieser Vorgang einige Minuten dauern.
Wahrend der Analyse der Spektren wird der Fortschrittsbalken, ersichtlich in Abbildung 29
unter dem Button ,Spektren auswahlen® regelmaliiig aktualisiert, wobei der Rest der GUI, mit
Ausnahme der Buttons ,Abbrechen” und ,Beenden” deaktiviert wird.

6.1.4.4. Fehlerquellen und -meldungen der Standardanalyse

= Die Spektren wurden mit einer Methode des Programms bereits analysiert und die
Reportdateien der vergangenen Analyse befinden sich in den Zielordnern der bevor-
stehenden Messung. Da die Reportdateien nicht Gberschrieben werden sollen, wird
die Analyse nicht gestartet.

= Wahrend der Analyse darf keine weitere Instanz des Programms DUAL_LFC gestar-
tet werden, um mdgliche Komplikationen zu vermeiden.

=  Wahrend der Analyse darf keines der zu analysierenden Spektren in Genie2000 ge-
offnet sein, da ansonsten der Zugriff und die Analyse des betreffenden Spektrums

verweigert werden.
»Reportfile ist im Zielordner bereits vorhanden! Analysenabbruch.”
»[Zielreportpfad]“
= Im Ordner [Zielreportpfad] befindet sich eine Reportdatei mit gleichem Namen, wie

die bevorstehende Analyse erstellen wirde.

"Analysesequenz (.asf) existiert nicht!"

= Analysesequenz ist im Ordner C:\GENIE2K\CTLFILES\ nicht vorhanden
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"Analyse wurde abgebrochen!
"Daten sind nicht vollstandig - Reportfiles nicht verwenden!"

=> Abbruch oder Beenden Button wurde betatigt

"Kein Spektrum ausgewahlt!"
=>» Zu analysierende Spektren missen ausgewahlt werden

6.1.5. Spezialanalyse

Die Spezialanalyse dient zur Analyse von Spektren mit angepassten Analyseparametern.
Die Parameter werden ausflhrlich in Kapitel 4.4.2.3. beschrieben.

Eingabedateien sind zu analysierende Spektren (.CNF) und Ausgabedateien sind die dazu-
gehorigen Reportdateien (.RPT) mit gleichem Namen. Reportdateien werden am Ort der
ausgewahlten Spektren in einen Unterordner ,reports” abgelegt.

6.1.5.1. Benutzereingaben - Spezialanalyse

Mit dem Button ,Spektren auswahlen® sind alle Spektren auszuwahlen, auf welche die Spe-
zialanalyse angewendet werden soll.

Fir die Spezialanalyse entscheidet die Wahl des Spektrentyps ,mittel“ oder ,lang“ den Um-
fang der Analyse. Der Spektrentyp richtet sich hach der Abklingzeit der Proben nach der Ak-
tivierung - also ob die Messungen 5 oder 28 Tage nach der Aktivierung durchgefihrt wurden.

Weiters ist die Auswahl einer Analyseparameterdatei notwendig, welche durch einen Brow-
ser-Dialog oder durch manuelle Eingabe durchgefiihrt werden kann.

6.1.5.2. Anpassung einer Analyseparameter-Datei

In CA\GENIE2K\CTLFILES\ ist die Standarddatei der Analyseparameter peaks.txt zu finden.
Diese Datei kann beispielsweise in den Stammordner der Probenreihe kopiert werden, um
die Analyseparameter, der aktuellen Probenreihe spezifisch, abzuéndern. Die Parameterda-
tei sollte nicht in die Ordner ,mittel* oder ,lang“ kopiert werden, da am Ende der Analyse die
tatsachlich verwendete Parameterdatei an diesem Ort, zu Dokumentationszwecken, abge-
legt wird. Eine bestehende Datei wird Uberschrieben. Vor Start der Analyse muss die ent-
sprechende Datei ausgewahlt sein.

Dazu muss bedacht werden, dass das Format der folgenden Parametertabelle, nicht veran-

dert werden darf. . o
energie,kanal_anf,kanal_end,schuwelle,signifikanz(2.abl),FIT
mittel:
103.2,241,280,5,1,
208.4,532,551,2,1,
277.4,713,747,2,1,
559.1,1427,1466,1.
684.7,1773,1794,2,

e
e
e
5
2,
1369,3536,3561,5,5,1

»2,8
1
Tab.14: Ausschnitt der Parametertabelle peaks.txt, dargestellt im Editor
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Soll eine weitere Energielinie wahrend der mittleren oder langen Spezialanalyse analysiert
werden, missen die Parameter Energie, Kanalanfang, Kanalende, Schwelle der Residuum-
Suche fir die Peakflachenintegration, Schwelle der Signifikanz der Peaksuche mit 2. Ablei-
tung und Fitte Einzellinien, durch Komma getrennt, als zusatzliche Zeile im entsprechenden
Abschnitt ,mittel:* oder ,lang:“, eingetragen werden. Als Dezimalzeichen ist ein Punkt zu
verwenden und es durfen keine Leerzeilen eingefligt werden.

Es ist vorteilhaft, dass neue Energielinien richtig, sortiert nach der Energie, in die Parameter-
tabelle eingegliedert werden. Die Reihenfolge der Zeilen der Parametertabelle definiert die
Reihenfolge der Analyse und dementsprechend die ausgegebenen Reportdateien. Ist die
Parametertabelle nicht nach Energie sortiert, sind die analysierten Peaks in der Reportdatei
ebenfalls unsortiert und untbersichtlich.

Sollen zusatzlich analysierte Energien auch ausgewertet werden, mussen weitere Modifikati-
onen - Kapitel 6.1.7.3 - verrichtet werden.

Das Hinzufligen eines weiteren Parameters wird in Kapitel 6.2.2.3. beschrieben.

6.1.5.3. Durchfuhrung der Spezialanalyse

Vor Start der Analyse muss Genie2000 sowie die Datei der Analyseparameter geschlossen
werden.

Sind Spektren und eine passende Parametertabelle ausgewéhlt sowie die Vorwahl getroffen,
kann die Spezialanalyse durchgefiihrt werden. Wird die Sequenz nicht mit dem AUTOmatik-
Modus durchgefihrt, wird das Analyseende in der Endanzeige unterhalb des Fortschrittbal-
kens angezeigt. Der Fortschrittbalken wird mit abgeschlossenen analysierten Spektren aktu-
alisiert. Wahrend der Analyse werden alle Teile der GUI, aulRer der Abbruch und der Been-
den Button, deaktiviert.

6.1.5.4. Fehlerquellen und -meldungen der Spezialanalyse

= Die Spektren wurden mit einer Methode des Programms bereits analysiert und die
Reportdateien der vergangenen Analyse befinden sich in den Zielordnern der bevor-
stehenden Messung. Da die Reportdateien nicht Gberschrieben werden sollen, wird
die Analyse nicht gestartet.

= Wahrend der Analyse darf keine weitere Instanz des Programms DUAL_LFC gestar-
tet werden um maogliche Komplikationen zu vermeiden.

=  Wahrend der Analyse darf keines der zu analysierenden Spektren in Genie2000 ge-
offnet sein, da ansonsten der Zugriff und die Analyse des betreffenden Spektrums
verweigert werden.

= Bei der Erstellung von Reportdateien treten gelegentlich Fehler auf. Diese &uf3ern

sich durch fehlende Zeilenumbriiche oder Parametercodes. Treten derartige Diskre-
panzen auf, kann dies einerseits zur Formatfehlermeldung fihren, oder das Pro-
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gramm zum Absturz bringen. Ist dies der Fall muss die fehlerhafte Reportdatei gefun-
den und korrigiert werden.

= Zu kleine Werte der Parameter ,Schwelle der Residuum-Suche® und ,Signifikanz-
schwelle” konnen zur Fehlermeldung ,One or more peaks were dropped due to Mul-
tiplet-deconvolution.” flihren. Eine Anpassung der Analyseparameter ist unumgang-
lich.

» Falsche Formatierung der Parametertabelle kann zum Abbruch des Programms fiih-
ren. Die Parametertabelle darf beim Start der Analyse nicht geéffnet sein um Zu-
griffsprobleme zu vermeiden.

,Pfad der Parameterdatei existiert nicht!"
= Pfad der Parametertabelle muss Uberprift werden

"Analysenabbruch - Parametertabelle ist falsch formatiert:"
"Das Dezimalzeichen muss ein Punkt(.), Spaltentrennzeichen ein Komma(,) sein."
" Die Tabelle muss 6 Spalten aufweisen!"

= Format der Parametertabelle muss angepasst werden. Leerzeilen dirfen nicht vor-
handen sein.

"Reportfile ist im Zielordner bereits vorhanden! Analysenabbruch.”
»[Reportdateipfad]“

= Bestehende Reportdatei [Reportdateipfad] muss umbenannt oder entfernt werden.

"Spezielle Analyse wurde abgebrochen!"
"Daten sind nicht vollstdndig - Reportfiles nicht verwenden!™

= Abbruch oder Beenden Button wurde betatigt

"Kein Spektrum ausgewahlt!"
= Zu analysierende Spektren missen ausgewahlt werden

6.1.6. Interactive-Peak-Fit

Der Interactive-Peak-Fit (IPF) dient zur Untersuchung von Spektren und manuellen Analysen
einzelner Peaks.

6.1.6.1. Durchfuhrung des IPF

Mit dem Button ,Spektren auswahlen® sind alle Spektren auszuwahlen, fir welche der IPF
aufgerufen werden soll. Durch die Eingabe einer Energie wird bei Aufruf des IPF der ent-
sprechende Energiebereich angezeigt. Fur diese Eingabe sind nur Zahlen erlaubt.

Wahrend des IPF befindet sich dieser im Fokus und die GUI des Programms DUAL_LFC ist
deaktiviert. Mit dem IPF kdnnen beispielsweise die Grenzen eines problematischen Peaks
justiert, der Peak gefittet und die zugehdrige Peakflache integriert werden. Genauere Funkti-
onen des Interactive-Peak-Fit sind im Genie-Manuel [27] nachzulesen.
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Wird der IPF beendet, wird eine Eingabeform aufgerufen, welche es dem Benutzer ermdg-
licht, durchgefiihrte Anderungen am Spektrum oder durchzufiihrende Korrekturen in der Re-
portdatei mittels einer Referenz zu dokumentieren.

Da die Referenz direkt in der CAM-Datei gespeichert wird, und die zur Verfiigung stehenden
Zeichen auf 128 begrenzt sind, sollten die Eingaben méglichst kurz formuliert werden.

6.1.6.2. Fehlerquellen und -meldung des IPF

= Das Spektrum darf bei Aufruf des IPF in Genie2000 nicht gedffnet sein, da der IPF
ansonsten keinen Zugriff auf das Spektrum erhélt und das Programm zum Absturz
bringt.

= Sind mehrere Spektren ausgewahlt, wird der IPF fir jedes Spektrum aufgerufen.

"Kein Spektrum ausgewahlt!"
=>» Zu analysierende Spektren missen ausgewahlt werden

6.1.7. Auswertung

Die Auswertung vereint mittlere und lange Messungen einer Probenreihe in einer Kom-
plettauswertung.

Eingabedateien sind die, durch die Analyse erstellten Reportdateien sowie nuklide_mittel.csv,
nuklide_lang.csv und probendaten.csv, welche in Kapitel 6.4 néher beschrieben sind. Die
Reportdateien mussen sich in den entsprechenden Ordnern ,reports“ und die Datei proben-
daten.csv muss sich im Ordner ,auswertung“, gemaf der Ordnerstruktur - beispielhaft mit
Probenreihe 18A - in Abbildung 32, befinden.

Ausgabedateien sind PRN_logfile.csv, PRN_messwerte.csv, PRN_standards_init.csv,
PRN_standards_fin.csv und PRN_auswertung.csv, welche im Ordner ,auswertung“ in Abbil-
dung 32 abgelegt werden. PRN steht flir Probenreihenname und spezifiziert die Dateinamen.

- e IZ_L] probendaten.csv
auswertung
hd lang
raw
reports
hd mittel

raw

reports

Abb.32: Ordnerstruktur vor Beginn der Auswertung;
Screenshot des Verfassers
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6.1.7.1. Benutzereingaben - Auswertung

Mit einem Browser-Dialog oder durch manuelle Eingabe muss der auszuwertende Stamm-
ordner der Probenreihe ausgewahlt werden. In Abbildung 32 ist der Stammordner der Pro-
benreihe ,18A".

Mit der Checkbox ,Lodfile erstellen wird definiert, ob aus allen analysierten CAM-Dateien die
Referenzen ausgelesen und in einer Datei PRN_logfile.csv ausgegeben werden. Diese Datei
dient zu Dokumentationszwecken und als Ubersicht der Referenzen. Dadurch kann sofort
erkannt werden, wenn an einzelnen Spektren individuelle Malinahmen gesetzt wurden.

Mit der Checkbox automatische Bearbeitung von Standards wird entschieden, ob die R-
Werte der Standards aller Nuklide manuell vom Benutzer Uberprift werden sollen oder ob
die Entfernung von ungeeigneten R-Werten automatisch erfolgen soll.

6.1.7.2. Erstellung der Probendatei

Die Datei probendaten.csv muss im Ordner ,auswertung“ abgelegt sein. Die enthaltene Ta-
belle muss drei Spalten, durch Komma getrennt, aufweisen.

name,masse[mg],standard
CFA,118.89,CFA
Pr-81,150.85,0

Tab.15: Zwei Proben aus probendaten.csv, dargestellt im Editor

Die erste Spalte beinhaltet die Bezeichnung der Probe, die zweite Spalte die eingewogene
Masse in Milligramm und die dritte Spalte definiert, ob die Probe als Standard ausgewertet
werden soll. Soll die Probe als Standard ausgewertet werden, muss in der dritten Spalte die
korrekte Bezeichnung des Standards, wie in den Nukliddateien angegeben, definiert sein.
Soll die Probe nicht als Standard ausgewertet werden, muss die dritte Spalten eine Null ,,0
enthalten. Es durfen keine Leerzeilen eingefuigt werden und die Uberschriften der Tabelle
werden nicht eingelesen.

6.1.7.3. Anpassung der Nukliddateien

Sollen weitere Nuklide in die Auswertung miteinflie3en, miissen die entsprechenden Ener-
gielinien bei der Analyse inkludiert worden sein (Kapitel 6.1.5.2.). Wurde die Parametertabel-
le erweitert, kdnnen gewiinschte Nuklide in die Nukliddateien eingegliedert werden.

Zur besseren Ubersichtlichkeit sollen neue Nuklide nach Energie sortiert in die Nuklidtabelle
eingetragen werden.

Es ist vorteilhaft die Eintragung in Excel vorzunehmen und anschliel3end das Format korrekt
anzupassen, um Fehler zu vermeiden. Uberschriften, speziell die Bezeichnungen der
Standards sind fur den Ablauf der Auswertung essentiell, da die Konzentrationen der
Standards durch die Bezeichnungen der Standards verglichen werden. Gleichermalien
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kénnen auch neue Standards angefiigt werden. Dabei ist darauf zu achten, dass die
Bezeichnungen in nuklide_mittel.csv und nuklide_lang.csv ident sind.

Muklid,HWZ (s)},Energie (keV),E_interval,S0-1,CFA,LSS,GBW,SATS,Ferrosilokon, IMS,Bonn
Ce-141,2808090,145.4,1,102,190,72.07,163,58.91, ,123.4,86.72
Yb-169,2767046,177.2,1,2.24,7.6,3.12,4.51,5.032,,,3.2
Lu-177,581818,208.4,1,0.31,1.2,0.45,0.67,0.74, ,,0.468

Pa-233 (Th),2329950,312.2,1,12.4,25.7,11.11,27.1,19.19,,20.51,15.64

Tab.16: Ausschnitt aus nuklide_lang.csv, dargestellt im Editor

6.1.7.4. Durchflihrung der Auswertung

Damit die Auswertung problemlos bewaltigt werden kann, missen die verwendeten
Reportdateien einigen Anforderungen entsprechen.

Damit Reportdateien eingelesen werden kdnnen, muss der Abschnitt ,Header” 20 Zeilen
betragen. Mit der 21. Zeile muss die Datentabelle beginnen, welche inklusive der
Nummerierung der Peaks sieben Spalten, getrennt durch Leerzeichen, aufweisen muss.
Die zweite Spalte muss die Energie, die dritte die Peakflache und die siebte den Fehler der
Peakflache enthalten.Diesen Anforderungen genigen naturlich die Reportdateien der
Spezialauswertung. Zusatzlich kénnen Reportdateien, erstellt durch die Standaranalyse mit
z.B. ,5 SIGMA_OR¥, welche nach der Vorlagendatei a_heinz.tpl erzeugt wurden, mit
DUAL_LFC ausgewertet werden. Reportdateien alterer Analysen kénnen mit dieser
Auswertung nicht ausgewertet werden, da in denen zwei Zeilen fir die Referenz fehlen und
der Header dementsprechend nur 18 Zeilen aufweist. Kompatibilitatsprobleme ergeben sich
auch, wenn Reportdateien der neuen Analysemethode mit der bisherigen
Auswertungsmethode ausgewertet werden sollen, da die VB-Routine, welche die Daten aus
den Reportdateien in das Auswertung Excel ,NAA_Auswertung.xIs® Ubertragt ebenfalls auf
die Grol3e des Headers als Fixpunkt zuriickgreift. Diese stimmen aber nicht mehr lberein.

Es ist darauf zu achten, dass Verwechslungsgefahr besteht, da die Vorlagen
a_heinz_livetime.tpl und a_heinz_realtime.tpl ebenfalls existieren. In diesen Vorlagen ist die
Anzeige der Referenzen der Spektren nicht vorhanden und dementsprechend der
Headerabschnitt zu kurz.

Wird das Lodfile der Referenzen erstellt, kann die Auswertung, in Abhangigkeit von der
Anzahl der Proben, einige Minuten in Anspruch nehmen, in welchen der Fortschrittsbalken
aktualisiert wird.

Wird kein Logfile erstellt und wurde die automatische Bearbeitung der Standards gewahlt,
ist unter den oben beschriebenen Vorraussetzungen die Auswertung nach einigen Sekunden
abgeschlossen und es befinden sich im Ordner ,auswertung“ alle Ausgabedateien.

Wird die Bearbeitung der Standards manuell durchgefuhrt, werden nacheinander alle
Nuklide in der Standardform, abgebildet in 33, aufgerufen. Dem Benutzer obliegt nach
Vergleich der R-Werte mit dem Mittelwert unter Berlcksichtigung der Standardabweichung
die Entscheidung ob und welche R-Werte entfernt werden sollen. Dabei missen mindestens
zwei R-Werte verbleiben, damit der Mittelwert berechnet werden kann. Ziel ist es die
Standardabweichung akzeptabel anzupassen.
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Dazu stehen die Entfernen-Buttons ,x“ und der Riickgangig-Button zur Verfligung. Sind die
R-Werte zur Zufriedenheit des Anwenders bearbeitet, missen diese gespeichert werden.

Standards

LS5

IM5

CFA |0581866950994266

GBW |0.656

501 |D646

SATS (D580

0,718176450313735

Bonn |0

« Mittel:
Sm-153

Mittelwert : 0.636913325099803

x
x
® Standardabweichung [%]: 7,55
»
»

Abb.33: Zwei Proben aus probendaten.csv, dargestellt im Editor; Screenshot des Verfassers

Umfasst eine Probenreihe mehr als zehn Standards, muss die Bearbeitung der Standards
automatisch erfolgen, da die Standard-Form flr maximal zehn Standards ausgelegt ist.

Ist die Bearbeitung abgeschlossen, werden folgende Ausgabedateien im Ordner “auswer-
tung” erstellt, wobei die Dateinamen mit dem Namen der Probenreihe (PRN) spezifiziert

werden:
PRN_logfile.csv:

PRN_messwerte.csv:

PRN_standards_init.csv:

PRN_standards_fin.csv:

PRN_auswertung.csv:
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Ubersicht aller durchgefiihrten Analyseschritte

Enthalt alle Peakflachen und Fehler nach Einlesen der Re-
portdateien, zur Moglichkeit der Uberprifung der Analysequa-
litat

Enthalt Tabellen der Standard R-Werte, Mittelwerte, Stan-
dardabweichungen, Fehler der Mittelwerte - absolut, Fehler
der Mittelwerte - relativ und Fehlerquadrate der Mittelwerte vor
manueller oder automatischer Bearbeitung.

Enthalt Tabellen der Standard R-Werte, Mittelwerte, Stan-
dardabweichungen, Fehler der Mittelwerte - absolut, Fehler
der Mittelwerte - relativ und Fehlerquadrate der Mittelwerte
nach manueller oder automatischer Bearbeitung sowie eine
Auflistung der entfernten R-Werte.

Enthalt die Endergebnistabelle, welche die Konzentrationen
der Nuklide in den Proben und dazugehtrige absolute Fehler
enthalt. Die Ergebnisse der mittleren und langen Messungen
werden nebeneinander angefihrt.
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6.1.7.5. Fehlerquellen und -meldungen der Auswertung
= Ausgabedateien sind durch eine bereits durchgefuhrte Auswertung bereits vorhanden.
= Eingabedateien sind nicht vorhanden.

= Falsche Bezeichnungen der Standards in probendaten.csv fuhren zu Fehlern,
wodurch das Programm DUAL_LFC unterbrochen wird. Die Namen mussen korrigiert
werden.

= Ungeeignete oder falsch formatierte Reportdateien kdnnen zum Abbruch der Auswer-
tung fuhren. Spezielle Analysefehler kdnnen zu auf3ergewohnlichen Fehlermeldun-
gen fuhren. Tritt eine nicht behandelte Fehlermeldung auf, muss diese in der Report-
datei manuell korrigiert werden, oder bei haufigerem Auftreten die automatische Be-
handlung in das Programm implementiert werden (Kapitel 6.2.2.).

= Anderungen der Vorlagedatei konnen zu Formatfehler der Reportdateien fuhren.
.Der Index war auf3erhalb des Arraybereichs.”, abgebildet in 34.

=>» Falsche Formatierung von Reportdateien, Probendateien oder Nukliddateien, insbe-
sondere Leerzeilen, falsche Trenn- oder Dezimalzeichen

DLFC *

S Unbehandelte Ausnahme in der Anwendung. Klicken Sie auf "Weiter”,
[ | um den Fehler zu ignorieren und die Anwendung fortzusetzen. Wenn Sie
! auf "Beenden" klicken, wird die Anwendung sofort beendet.

Der Index war aulierhalb des Amaybereichs.

Wister Beenden

Abb.34: Fehlermeldung durch Formatfehler von Eingabedateien; Screenshot des Verfassers

"Auszuwertender Ordner existiert nicht!"
"Abbruch der Auswertung."

= Pfad des ausgewdahlten Stammordners Uberprifen

"Reportfiles der mittleren/langen Messreihe nicht verfigbar!"
"Abbruch der Auswertung."

= Ordner ,mittel“ und ,lang“ sowie deren Unterordner ,reports” und bendétigte Reportda-
teien Uberprifen

"Fehlende Probendaten/Nuklidliste/! Abbruch der Auswertung."
"[Dateipfad]”

= Probendatei oder Nukliddatei am [Dateipfad] ist nicht vorhanden.

"Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung."
"[Dateipfad]”

= Ausgabedatei am angegebenen [Dateipfad] ist bereits vorhanden und soll nicht tiber-
schrieben werden.
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"Unvollstandige Reportfiles."”
"Anzahl der Reportfiles stimmen nicht mit Probendaten iberein oder ist ungerade."
"Abbruch der Auswertung!"

= Anzahl der Reportdateien ist nicht doppelt so grof3 wie die Probenanzahl in Proben-
datei. Beides muss uberprift und angepasst werden.

"Abbruch der Auswertung - Formatfehler in Reportfile:"
"Bsp.: M/m/F werden abgeschnitten."
"Restliche Zeile muss 7 Spalten, mit Leerzeichen getrennt, enthalten!"

= Reportdateien miussen auf Unregelmafigkeiten tberprift werden.

"Abbruch der Auswertung. Daten nicht vollstandig."
= Abbruch oder Beenden Button der DLFC_index-Form oder einer Standard-Form wur-

de betatigt.

,»Namen der Standards in probendaten.csv stimmen nicht mit denen in"
"nuklide_lang.csv uberein!"

= Standardbezeichnungen missen in probendaten.csv, nuklide_mittel.csv und nukli-
de_lang.csv angeglichen werden.

6.1.8. Automatische Mess- /Analyse- und Auswertungssequenz

Die automatische Durchfiihrung der Messung, Analyse und Auswertung ist nur fr die lange
Messung sinnvoll, da fur die Auswertung die Reportdateien der mittleren Messung ebenfalls
vorhanden sein missen. Alle Vorbereitungen der Kapitel Messung, Analyse und Auswertung
mussen getroffen sein.

Eingabedateien sind die Spektren oder Reportdateien der mittleren Messung. Ausgabedatei-
en sind Spektren und Reportdateien der langen Messung sowie alle Ergebnisse der Auswer-
tung.

6.1.8.1. Benutzereingaben - AUTO-Sequenz

Als Messvorwahl muss ,lang” gewahlt sein. Ansonsten mussen wie in Kapitel Messung die
Parameter Probenanzahl, Messdauer und Speicherort gewéhlt werden. Der Name der Pro-
benreihe muss mit dem bereits existierenden Stammordner am Speicherort Gbereinstimmen.
Darin missen vor dem Start der Sequenz die Unterordner ,mittel“ und ,auswertung“ vorhan-
den sein, wobei die gemessenen mittleren Spektren ebenfalls enthalten sein missen.

Im Ordner ,auswertung® muss die Probendatei korrekt erstellt vorhanden sein.
Die zu erstellenden Teile der Ordnerstruktur sind in Abbildung 32 ersichtlich.

Sind alle Benutzereingaben und Vorbereitung abgeschlossen, kann der Button ,AUTO* beta-
tigt werden, wodurch die, in Abbildung 35 dargestellte, Methodenauswahl gedffnet wird.
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AUTO: Auswahl

Was soll automatisch durchgefuhrt werden?
Analyse: ] Mittel
Auswertung:

Standards (berprifen: @® manuell

O automatisch

Abbruch Durchfihren

Abb.35: GUI - Funktionsauswahl der automatischen Durchfuhrung;
Screenshot des Verfassers

Sind die Spektren der mittleren Messung noch nicht analysiert worden, muss die dazugeh6-
rige Checkbox ausgewahlt werden. Zusatzlich muss definiert werden, ob die Bearbeitung der
Standards, beschrieben in Kapitel 6.1.7.4., automatisch oder manuell erfolgen soll.

6.1.8.2. Durchfiihrung der AUTO-Sequenz

Vor Start der AUTO-Sequenz muss Genie2000 sowie alle Reportdateien und Eingabedatei-
en geschlossen werden.

Wurden die Parameter ausgewahlt, kann die AUTO-Sequenz durchgefiihrt werden und die
lange Messung der Proben startet.

Wie gehabt wird das Messende in ,Aktuelle Messung“ angezeigt. Zudem wird das Label
LAUTO-Mode: ON* gesetzt und das voraussichtliche Ende der gesamten Sequenz im Label
»LAUTO-Mode - Ende:“ angezeigt.

Wahrend der Analysesequenzen wird der Fortschrittsbalken aktualisiert.

Wurde automatische Bearbeitung der Standards wahrend der Auswertung gewahlt, wird die
AUTO-Sequenz bis zum Ende durchgefihrt. Wird eine manuelle Bearbeitung der Standards
bevorzugt, wird die AUTO-Sequenz durchgefuhrt bis die Standard-Form des ersten Nuklids

aufgerufen wird. Danach ist vom Anwender die Bearbeitung der R-Werte durchzufiihren und
die AUTO-Sequenz damit abzuschliel3en.

6.1.8.3. Fehlerquellen und -meldungen der AUTO-Sequenz

= Falsche oder fehlende Ordnerstruktur sowie fehlende Ressourcen der mittleren Mes-
sung.

= Nicht Gdbereinstimmende Werte der Benutzereingaben zu Ressourcen der mittleren
Messung oder Probendatei.

"Fehlende Parameter!"
=>» Benutzereingaben tberprifen
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"Speicherort existiert nicht!"
= Pfad des ausgewdahlten Stammordners der Probenreihe und zugehdrigen Probenna-
me Uberprifen

"Probendaten nicht vorhanden!"
"[Dateipfad]”

= [Dateipfad] der Probendatei Uberprifen

"Es ist nur eine lange Messung sinnvoll.*

"Spektren(.cnf) der mittleren Messung missen im selben Ordner vorhanden sein."
"Probendaten.csv muss im Ordner [Probendatenpfad] vorhanden sein und Anzahl der Proben muss
mit Anzahl der mittleren Spektren Ubereinstimmen!"”

"Abbruch der automatischen Messung."

= Benutzereingaben und Daten der mittleren Messung mussen Uberprift werden.

6.1.9. Referenzen anzeigen

Mittels des Button ,ID-Key anzeigen® werden fir alle ausgewahlten Spektren, die darin ge-
speicherten Referenzen, dargestellt in Abbildung 36, angezeigt.

Um Manipulationen zu vermeiden, welche die Nachvollziehbarkeit der Analyseschritte ver-
ringert, kdnnen Referenzen nicht bearbeitet oder geléscht werden.

X

Dateiname: 184A_ESB_LANG_D001_LFC.CHF
Referenz: Q0318Fc/SApeaksLal/

Abb.36: Darstellung der Funktion ,ID-Key anzeigen®;
Screenshot des Verfassers

6.2. IMPLEMENTIERUNG

6.2.1. DUAL_LFC - Setup

Ist die Verwendung des Programms an einem weiteren Messsystem oder einem neuen
Mess-PC vorgesehen, sind einige Vorbereitungen durchzufihren.

Fir neue Messsysteme und Messrechner missen alle Schritte durchgefiihrt werden, welche
auch im Kapitel 3.2.3. abgearbeitet wurden. Insbesondere sollte darauf geachtet werden die
gleiche Version des .NET-Frameworks zu verwenden, da die Verwendung des Programms
DUAL_LFC fur diese Ziel-Framework-Version kompiliert wurde.
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Bevor das Programm verwendet werden kann, missen die nétigen Ressourcendateien, fur
die Methoden des Programms, erstellt und in den korrekten Quellordnern abgelegt sein.

Grundsatzlich muss ein Stammverzeichnis fur das Programm erstellt werden. Damit dieses
auf den Messsystemen ident ist, muss C:\Program Files\AutoMeasure_DLFC\ erstellt und
DUAL_LFC.exe darin abgelegt werden. Das Erstellen einer Verknipfung am Desktop zu
dieser Datei ist vorteilhaft.

Fur die Messmethode ist es erforderlich die ausfihrbare Datei DLFC_ADV.exe, welche den
Probenwechsler ansteuert, ebenfalls im Stammverzeichnis abzulegen. Diese Routine beno-
tigt als Ressource die Datei inpout32.dll, welche im Stammverzeichnis abzulegen ist.

Es ist gunstig einen Default Ordner - z.B. AUSWERTUNG als Speicherort fir die Erstellung
der Spektren wahrend der Messung zu erstellen. Dieser sollte vorzugsweise auf einer Fest-
platte platziert sein, welche nicht das Betriebssystem enthélt.

Die Analysemethoden bendtigen die Ressourcendateien peaks.txt, a_heinz.tpl und sanal.tpl,
welche am Speicherort C:\GENIE2K\CTLFILES\ abgelegt werden missen.

Fir die Auswertungsmethode missen ebenfalls in C\GENIE2K\CTLFILES\ die Dateien
nuklide_mittel.csv und nuklide_lang.csv zu finden sein.

All diese Ressourcen werden in einem Archiv gepackt in C:\Program Fi-
les\AutoMeasure_DLFC\ und auf CD gesichert.

6.2.2. Modifizierung von Programmteilen

Um Erweiterungen der generellen Methoden am Quellcode durchfiihren zu kénnen, sind ver-
tiefende Programmierkenntnisse in VisualBasic oder C# notwendig. Dartiber hinaus muss
der Aufbau des Programms, beschrieben in Kapitel 4, grundlegend verstanden sein. Der
Quellcode des Programms ist fuir das Verstandnis des Aufbaus des Programmes Uberaus
detailliert kommentiert.

Fur detaillierte Modifizierungen der Mess- oder Analysemethoden sind Kenntnisse Uber die
Funktion von COM-DLL Bibliotheken und Klassen unumganglich. Um Basismethoden einzu-
gliedern stehen Prozeduren zur Verfligung, welche durch Aufruf mittels BATCH-Befehlen
gestartet werden kdnnen.

6.2.2.1. Allgemeine Veranderungen

Werden die Funktionen der Klassen Messung, Analyse oder Auswertung erweitert, missen
die Laufzeiten der entsprechenden Programmteile gemessen werden, um die Anzeigen
Messende, Analyseende oder AUTO-Mode-Ende anzupassen.

Gleiches gilt bei starken Verdnderungen der Injektions- und Extraktionszeiten der Proben im

Probenwechsler. Ist die Dauer des gesamten Probenwechsels langer als 30 Sekunden muss
der Aufruf der Delay-Funktion sleep_fct() angepasst werden.
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Wenn weitere Eingabedateien eingelesen werden, ist unbedingt auf die Region-
Einstellungen des Mess-PC’s und die damit verbundene Formatierung der Dateien zu achten.
Um Fehler zu vermeiden, sollten nur Textdateien eingelesen werden, welche ebenfalls als
Zeilentrennzeichen Kommata und als Dezimalzeichen Punkte verwenden.

6.2.2.2. COM-DLL's

Verwendet wurden die drei Bibliotheken CanberraDataAccessLib, CanberraReporterLib und

CanberraSequenceAnalyzerLib.

Beispielhaft ist in Abbildung 37 der Objektkatalog von Microsoft Visual Studio dargestellt.
Dieser beinhaltet alle verknupften Bibliotheken des Projekts.

4 =B |nterop.CanberraSequencednalyzerlib @ Abort()
40} CanbemsSequencelinalyzeLib 0
0 AnalysisEditer @ AnalyzeDone(Integer, Short)
b *3 AnalysisEditorClass @ IsError{Integer) As Boolean
=0 DISequenceAnalyzerbvents @ IsWarning(Integer) As Boolean
2 DiSequencelnalyzerbvents AnalyzeDoneEventHandler @ Message(Integer) As String
0 DlSequencelnalyzerbvents_Event @ MNew()
I #z DlSequenceAnalyzerEvents_SinkHelper ¥ DlSequenceAnalyzerEvents_Event_AnalyzeDone As CanberraSequenceAnalyzerlib.DISequenceAnalyze
0 Sequencefnalyzer
4 %3 SequencehnalyzerClass
I Basistypen
[» =B Interop.MSDATASRC
[ =B |nterop.VERUN
I =B Microsoft.VisualBasic
> =B mscorlib 4 N
[ =B stdole
b =B System Public O\fgrndable Sub Analyz_e(Dammurce As Object, Optional ByRef Step As Short = 0, Optiona
b =B Systern.Core SeqqenceFrfe As String =, Optional Async As B_oolean = False, Optional Alpha As Baol_ean = Fals_e
b *E System.Dats Optional ReportOr.'?EyAs Boolean = False, Optional NoReport As Boolean = Falsg, Optional OutFile
b =8 Syctem.Data.DataSetExtensions As String = , Optional Reporter As CanIaerraRe.EaH:erLib.ReEaﬁViewer = Mothing)
b =B System.Deployment Member von "CanberraSequenceAnalyzerLib.SequenceAnalyzerClass”

Abb.37: Darstellung der Syntax der Analysefunktion im Objektkatalog von Visual Studio;
Screenshot des Verfassers

In Abbildung 37 ist die Bibliothek CanberraSequenceAnalyzerLib und die Klasse Se-
guenceAnalyzerClass dargestellt. Man erkennt welche Funktionen die Klasse enthalt und am
Beispiel von Analyze() kann die Syntax der Funktion betrachtet werden.

In Zuge der Installation von Canberra Genie2000 sind einige Bibliotheken inkludiert, welche
in C:\GENIE2K\EXEFILES\ zu finden sind.

Sollen Modifizierungen durchgefuhrt werden, welche die Eingliederung weiterer Bibliotheken
erfordern, muss im Projekt ein Verweis fur jede bendtigte Bibliothek hinzugefigt werden.

6.2.2.3. BATCH-Befehle
Einige Basisroutinen stehen als ausfihrbare EXE-Dateien zur Verfiigung. Viele davon kén-
nen bei Aufruf der Routinen mittels Attribute modifiziert werden. Alle BATCH Prozeduren

sind detailliert im Genie-Manual [29] beschrieben.

Als Beispiel wird die Syntax des BATCH-Befehls PEAK_DIF [3], welche das Analogon der
.Peaksuche nach 2. Ableitung“ ist, angefihrt.
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PEAK_DIF [Spektrenpfad] [/Qualifier(s)]

[Spektrenpfad] Verpflichtende Angabe; Der Pfad des zu analysierenden Spekit-
rums
[/Qualifier(s)] Optionale Angabe; Zur Verfligung stehen einige Parameter zur

spezifischeren Peaksuche

Beispiel:
PEAK_DIF [Spektrenpfad] /CHANNELS= [Kanalanfang],[Kanalende]
ISIGNIF=[Signifikanzschwelle]

Soll beispielsweise ein weiterer Parameter zur spezifischeren Analyse als Benutzereingabe
ermdglicht werden, ist dieser Parameter in der Parametertabelle als zusétzliche Spalte fir
alle Energien einzutragen und der betreffende BATCH-Befehl in der Klasse Analyse und
Funktion analyse_spez(), zu erweitern. Zusatzlich muss die Einlesefunktion und zugehdrige
Variablenmatrix der Parametertabelle erweitert werden.
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6.3. KURZANLEITUNG
6.3.1. Messung

= Erste Probe manuell mittels Probenwechsler in den Detektor einbringen, mit Genie2000 mes-
sen und kalibrieren. Kalibrierung am Detektor speichern.
Genie2000 schlieRen.

= DUAL_LFC starten.
Probenanzahl, Messdauer, Speicherort, Name der Probenreihe und optionale Abklingzeit-
Vorwahl definieren und Messung starten.

6.3.2. Kalibrierung
= Spektren [Spektren auswaéhlen], die zu Ubertragende Kalibrierdatei (.CAL/.CNF) sowie Kalib-

rierung auswabhlen.
= Kalibrierung durchfiihren.

6.3.3. Standardanalyse

= Spektren [Spektren auswéhlen] und gewlinschte Analysesequenz (.ASF) auswéhlen.
» Standardanalyse durchfihren.

6.3.4. Spezialanalyse
= Spektren [Spektren auswahlen], Typ der Messung (,mittel“ oder ,lang“) sowie Parametertabel-

le (.TXT) auswahlen.
= Spezialanalyse durchfiihren.

6.3.5. IPF

= Spektren [Spektren auswéhlen] und optional Energie definieren.
= |PF aufrufen. Nach erfolgtem IPF kann individuelle Referenz angefligt werden.

18A ZL] probendaten.csv
auswertun
6.3.6. Auswertung .
» Ordnerstruktur nach nebenstehendem Beispiel erstellen. tfl“
» Probendatei erstellen und in ,auswertung“ ablegen o
= Parameter ,Lodfile erstellen® und ,manuelle oder automati- reports

sche Bearbeitung der Standards® definieren
= Auswertund starten Abb.38:  Ordnerstruktur der Pro-
g j . benreihe 18A vor Beginn
o Manuelle Bearbeitung: der Auswertung
R-Werte der Standards kontrollieren, Ungeeignete
entfernen und Standards speichern.

Ausfuhrlichere Beschreibungen der Methoden des Programms DUAL_LFC sind in der Bedie-
nungsanleitung, am Ort C:\Program Files\AutoMeasure_DLFC\, zu finden.

SEITE 94 BEDIENUNGSANLEITUNG



/. CONCLUSIO

Die Motivation dieser Arbeit wurde anfangs anhand der folgenden drei Hauptkomponenten

zusammengefasst:
1. Die Neuorganisation des Messaufbaus.
2. Ein anwenderfreundliches Programm erstellen, welches die Schritte der Messung,
Analyse und Auswertung der INAA vereint und die Qualitat der Prozesse steigert.
3. Die Sicherstellung der Reproduzierbarkeit und Erhdhung der Datensicherheit.

1 - Durch die Modernisierung der Messsysteme und Angleichung der Hard- und Software
der beiden Messrechner wird die Bedienung der Messsysteme effizienter. Die identi-
schen Spezifikationen des PC2 sowie das Programm DUAL_LFC ermdéglichen nun die
Modifikation des ,Russen” mit einem Probenwechslersystem. Demnach kénnen gleich-
zeitig zwei Probenreihen gemessen werden, was zu einem hoheren Durchsatz der INAA
fuhrt.

2 - Die Verbesserungen und Verschlechterungen der einzelnen Prozessschritte der INAA
sind ausfuhrlich in Kapitel 5 ausgefihrt. Wesentlichen Veranderungen sind folgend an-
gefuhrt:

Die einheitliche Benutzeroberflache fiir die Teile der INAA ermdglicht eine intuitive
Anwendung des Programms. Eine umfassende Fehlerbehandlung von méglichen
Programmablaufen erleichtert die Bedienung.

Durch die Anpassung der Analyseparameter ist eine markante Verbesserung der Re-
gistrierung von Energielinien im Spektrum ersichtlich. Energielinien bei etlichen Pro-
ben, welche mit der bisherigen Analysemethode nicht gefunden wurden, werden nun
registriert. Dieser Effekt ist bei allen Nukliden ersichtlich, tritt aber verstéarkt bei Wolf-
ram, Neodym und Zirkonium auf. Es muss bedacht werden, dass aufgrund des oft
schlechten Intensitats-zu-Hintergrund-Verhaltnisses der Fehler derartiger Peaks
meist grof3 ist.

Die Energielinien der Nuklide Samarium, Lutetium und Neptunium mussten mit bishe-
riger Auswertung in muhevoller Kleinarbeit fur die Proben der gesamten Probenreihe
manuell gefittet werden, um die Peakflachen einzeln korrigieren zu kénnen. Mit der
Methode der Spezialanalyse kann diese Arbeit stark reduziert werden. Quantitativ
kann fur die Probenreihe 17G festgestellt werden, dass fur Samarium keine Nach-
besserung nétig ist, fur Lutetium bei zehn Proben korrigiert werden muss und bei vier
Proben die Linie von Neptunium manuell nachgebessert werden muss. Dies ist eine
Verbesserung von 91 % allein bei diesen drei Nukliden.

Anzumerken ist, dass den Nukliden Sm, Lu, Np weiterhin Aufmerksamkeit gewidmet
werden sollte, um Anderungen der Qualitat zu bemerken und sinnvoll einzusetzen,
indem z.B. Parameter neu justiert werden.

Die Qualitat der Analyse kann in folgenden Probenreihen fir alle Nuklide noch weiter
gesteigert werden. Dazu sollten sukzessive die Parametereinstellungen verfeinert
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werden, bis mdglichst effiziente Einstellungen fir die Peaksuche niedrig intensiver
Peaks, fur die Residuum-Suche von Peaks in Multipletts und die Peakflachenintegra-
tion, gefunden wurden.

Die Auswertung einer gesamten Probenreihe mit DUAL_LFC erfolgt aul3erst effektiv.
Die Auswertung kann anhand Reportdateien der bisheriger Analysemethode ,5 SIG-
MA_OR* oder anhand neuer Reportdateien, welche aus der ,Spezialanalyse resultie-
ren, durchgefiihrt werden. Dies eréffnet die Moglichkeit die Ergebnisse alter und neu-
er Analyse- und Auswertungsmethode zu vergleichen und Unterschiede herauszuar-
beiten.

Die Auswertung definiert sich stark durch die Qualitat der R-Werte der Standards und
deren Mittelwert. Einerseits ist eine Qualitatssteigerung der R-Werte durch die ver-
besserte Analysemethode zu verzeichnen, andererseits ist durch die manuelle und
automatische Bearbeitung der R-Werte eine Methode implementiert, um die Stan-
dardabweichung zu senken und die Qualitat des Mittelwertes zu erhéhen. Wird die
Bearbeitung manuell ausgefihrt, ist dies zwar zeitaufwendiger, doch die Genauigkeit
der Ergebnisse lasst sich signifikant steigern.

3 - Zur Sicherstellung der Reproduzierbarkeit wurde ein enormer Aufwand betrieben und
erhebliche Anderungen eingefuihrt.
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Da wahrend der gesamten INAA haufig optionale Arbeitsschritte und die Anwendung
verschiedener Methoden mdglich sind, musste ein Konzept entwickelt werden, mit
welchem durchgefiihrte MaRnahmen dokumentiert und gesichert werden. Dazu wer-
den mit Spektren durchgefiihrte Methoden direkt im jeweiligen Spektrum referenziert.
Diese Referenzen werden in der zugehdrigen Reportdatei ausgegeben und wéahrend
der Auswertung in einer Logdatei gesammelt. Dadurch wird eine Ubersicht erstellt, in
welcher sofort ersichtlich ist, an welchen Probenspektren spezielle MalRnahmen
durchgefihrt wurden.

Bei problematischen Nukliden sind bei manchen Proben weiterhin einige Peakflachen
zu korrigieren. Dies stellt eine Verletzung der Reproduzierbarkeit dar und muss dem-
entsprechend behandelt werden. Dazu wurde die Funktion des Interaktiven-Peak-Fit
in das Programm implementiert. Mit diesem IPF kénnen und sollen besagte Linien
korrigiert werden. Dieser Schritt ermdglicht eine individuelle Dokumentation direkt in
der Referenz der Spektren, wobei derartige Anderungen bei der Auswertung sofort
ersichtlich sind.

Es werden immer alle benétigten veranderlichen Parameter, welche fir die Exekution
einer Methode verwendet werden, dokumentiert und am Speicherort der Probenreihe
gesichert. Weiters werden die wichtigsten Zwischenergebnisse der Auswertung sepa-
rat in Ausgabedateien gesichert, um den Entstehungsprozess transparent zu gestal-
ten. Diese Ausgabedateien werden ebenfalls im Auswertungsordner der Probenreihe
abgelegt. Daraus entsteht fiur jede Probenreihe ein komplettes Paket aller variablen
Eingabedateien, Ausgabedateien und Parameter.

Die automatisierte Dokumentation der Entfernung von R-Werten in entsprechenden,
Ubersichtlichen Ausgabedateien, wahrend der manuellen oder automatischen Bear-
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beitung der Standard-R-Werte, stellt die Nachvollziehbarkeit und Reproduzierbarkeit
dieser Mal3nahme sicher.

Zusatzlich ist zu erwéhnen, dass durch den umfassend kommentierten Quellcode des Pro-
gramms sowie der Kapitel 4 und 6 die Funktionalitat von DUAL_LFC transparent, vollstéandig
und nachvollziehbar vermittelt wird, um die Erweiterung des Programms sowie Modifizierun-
gen von Funktionen zu erleichtern.
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ANHANG A - CANBERRA COM-DLL SYNTAX

Vollstandige Syntax der Funktionen Open, Close, Save, Param, Spectrum un Analyze, ex-
trahiert mit dem Objektkatalog von Visual Studio aus den COM-DLL’s CanberraDataAccess-
Lib, CanberraReporterLib und CanberraSequenceAnalyzerLib.

Public Overridable Sub Open(bstriName As String, Optional [Options As
CanberraDataAccessLib.OpenMode = 0, Optional iINumChans As Integer = 0)
Member von "CanberraDatalAccesslib.DatafccessClass”

Public Overridable Sub Close(Cptional [Options As CanberraDataAccessLib.CloseMode = 4)
Member von "CanberraDataAccessLib. DataAccessClass"

Public Overridable Sub Save(Name As String, Optional vbOverWrite As Boolean = False)
Member von "CanberraDatafccessLib. DatafccessClass"

Public Overridable Property Param({Codes As CanberraDataAccessLib.ParamCodes, Optional [Rec
As Integer = 1, Optional [Entry As Integer = 1) As Object
Member von "CanberraDataBccesslib DataficcessClass”

Public Overridable Property Spectrum(Cptional (Start As Integer = 1, Optional (5top 45 Integer
-1, Optional [Row As Integer = 1, Optional IGroup As Integer = 1) As Object
Member von "CanberraDatafccesslib.DatafccessClass”

Public Overridable Sub Analyze{Datasource As Object, Optional ByRef Step As Short = 0, Optional
SeguenceFile As 5tring = , Optional Async As Boolean = False, Optional Alpho As Boolean = False,
Optional ReportOnly As Boolean = False, Optional NoReport As Boolean = False, Optional OutFile
As String = , Optional Reporter As CanberraReporterlib.ReportViewer = Nothing)
Member von "CanberraSequenceAnalyzerlib.5equenceAnalyzerClass"
Public Overnidable Sub ExecuteReportDatasource As Object, Tempiate As String, Optional Section
As String = <All>, Optional Options As CanberraReporterlib.ReportOptions = 9, Optional Sigma
As Single = 1, Optional ActivityUnits As String = , Optional ActivityMultiplier As Single = 0)
Member von "CanberraReporterlib.ReportViewerClass"

ANHANG B - QUELLcODE DLFC_ADV (PROBEN-

program DLFC_ADV;
uses inpout,crt; {inpout: Input/Output; crt: Delay}
Var
portnum: integer; {Portnr.}
portdata,portread:  byte; {Datenpaket, ausgelesenes Datenpaket}
begin
portnum:=53411; {Portnummer definieren}
writeln(‘Port: *, portnum); {Ausgabe der Portnr.}
portread:=inp32(portnum); {auslesen des Datenbytes am ang. Port durch aufrufen der Fkt inp32 aus inpout}
writeIn('ON/OFF: ', portread); {Ausgabe des ausgelesenen Datenbyte}
portdata:=255; {Setzen des Datenbyte auf 255 - Pin=1}
writeln(* ); {Leerzeile}
writeIn('PIN gleich 1 setzen."); {AUSGABE: PIN aktivieren}
out32(portnum,portdata); {Datenbyte am Port setzen (PIN aktivieren)}
portread:=inp32(portnum); {Datenbyte am Port auslesen (TEST)}
If portread > 0 then writeln((ON/OFF: 1'); {Testausgabe ob PIN gesetzt}
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Delay(3000); {beliebig lange Zeitverzdgerung fur PW in Millisekunden}

portdata:=0; {Setzen des Datenbyte auf 0 - Pin=0}
writeln(' *); {Leerzeile}
writeln('PIN gleich 0 setzen."); {AUSGABE: PIN deaktivieren}
out32(portnum,portdata); {Datenbyte am Port setzen (PIN deaktivieren}
portread:=inp32(portnum);
If portread = 0 then writeln(ON/OFF: 0'); {Testausgabe ob PIN gesetzt}

end.

ANHANG C - QUELLCODE DUAL_LFC

Vollstandiger Quellcode der Klassen DLFC_index.vb, messung.vb, analyse.vb und auswer-
tung.vb sowie deren Tochterklassen auto_auswabhl.vb, control_box.vb, input_box.vb und
standards.vb.

KLASSE - DLFC_INDEX.VB

Public Class DLFC_index {637 Zeilen}

'Variablen, welche alle Funktionen der Klasse verwenden

Dim i, j, k, I, m As Integer 'Schleifenindizes

Dim stat As String =" 'Statusvariable

Public Shared error_num As Integer =0 'Fehlervariable fir ALLE Klassen

Dim camdata As New CanberraDataAccessLib.DataAccess ‘neue Instanz der Canberra-DataAccess-Klasse
Dim anal_files() As String 'Spektrenspeicherorte fur Analyse und Kalibrierung

Dim amount As Integer 'Anzahl der Spektren

Dim laengenvorg As String ‘Langenvorgabe zur Namensgebung der Spektren

Dim id_refl As String 'Reproduzierbare Durchfiihren - ID-Referenz 1

Dim id_ref2 As String 'Reproduzierbare Durchfiihren - ID-Referenz 2

Dim laufzeittest As DateTime

Private Sub auto_fct()
'Automatische Durchfiihrung von Messung/Analyse/Auswertung

Application.DoEvents()

Dim auto_mode As Boolean = True 'Automatischer Modus aktiv

Dim mit_ok As Boolean = False 'Mittlere Messung initial NICHT in Ordnung

Dim filepath As String 'Dateipfad

Dim auto_date_var As Integer '‘Datumvariable fur Endanzeige der automatischen Durchfiihrung
Dim frm_auto_auswahl As New auto_auswahl 'Form fir Automatikmodus-Auswahl

Dim m_check As Boolean = False 'Mittlere Dateien Uberpriifung

Dim std_ch As Boolean = False 'Automatische/Manuelle Bearbeitung der Standards

---Uberpriife eingaben---
If (TBanzahl.Text = " Or TBmessdauer.Text ="' Or
TBpfad.Text =" Or TBdateiname.Text = ") Then

System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Fehlende Parameter!") '--> Fehler
DLFC_index.error_num = 1
GoTo LastLine_auto

Elself (Not System.IO.Directory.Exists(TBpfad.Text)) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Speicherort existiert nicht!") ' --> Fehler
DLFC_index.error_num = 1
GoTo LastLine_auto

Elself (Not System.IO.File.Exists(TBpfad.Text + TBdateiname.Text + "\auswertung\probendaten.csv")) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Probendaten nicht vorhanden!" & vbCrLf &
TBpfad.Text + TBdateiname.Text + "\auswertung\probendaten.csv")
DLFC_index.error_num = 1 ' --> Fehler
GoTo LastLine_auto
End If

'Uberprife Dateien der mittleren Messung
filepath = TBpfad.Text & TBdateiname.Text & "\mittel\"
If (System.lO.Directory.Exists(filepath)) Then 'Ordner-Mittel existiert
If (Not 10.Directory.GetFiles(filepath, "*.cnf").Count = 0) Then
If (10.Directory.GetFiles(filepath, "*.cnf").Count = CInt(TBanzahl.Text) * 2) Then 'Dateien-Mittel existieren
mit_ok = True '--> mittlere Messung vorhanden
End If
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End If
End If

'AUTO nur starten wenn mittlere Messung vorhanden und lange Messung ausgewahlt
If (RBlang_acg.Checked And mit_ok) Then

'‘Auswahl-Form aufrufen
error_num = frm_auto_auswahl.auto_ausw_fct(m_check, std_ch)
If error_num = 1 Then GoTo LastLine_auto

‘Teile der GUI fir Benutzer deaktivieren

GBparameter.Enabled = False

GBcalibrate.Enabled = False

GBanalyse.Enabled = False

GBauswertung.Enabled = False

B_spektrenwahl.Enabled = False

Bid_key.Enabled = False

Bauto.Enabled = False

auto_date_var = (CInt(TBanzahl.Text) * (CInt(TBmessdauer.Text) + 30 + 5)) _

+ (CInt(TBanzahl.Text) * 240) 'ACHTUNG: anpassen wenn Delay verandert wird
L_stat_auto.Text = "AUTO-Mode: ON" 'Statusanzeige andern
L_auto_endzeit.Text = DateAdd(Datelnterval.Second, auto_date_var, Now) 'Ende der AUTO-Durchfiihrung anzeigen
L_auto_ende.Visible = True 'Statusanzeige verbergen
L_auto_endzeit.Visible = True 'Statusanzeige verbergen

R lange MESSUNG----------
Call messen_fct(auto_mode)

'---Mittlere Analyse---

If m_check = True Then
filepath = TBpfad.Text & TBdateiname.Text & "\mittel"
anal_files = 10.Directory.GetFiles(filepath, "*.cnf")
amount = anal_files.Count
RBmittel_ana.Checked = True
Call analyse_spez_fct(auto_mode)

End If

'---Lange Analyse---

filepath = TBpfad.Text & TBdateiname.Text & "\lang"
anal_files = 10.Directory.GetFiles(filepath, "*.cnf")
amount = anal_files.Count

RBlang_ana.Checked = True

Call analyse_spez_fct(auto_mode)

filepath = TBpfad.Text & TBdateiname.Text & "\"

If (std_ch = False) Then 'FALSE fur MANUELLE Standardwahl

CBauto_std.Checked = False ‘Wenn manuelle Standardauswahl gewabhlt --> Standards PopUP
Elself (std_ch = True) Then 'TRUE fir AUTOMATISCHE Standardwahl

CBauto_std.Checked = True 'Wenn automatische Standardauswahl gewahlt --> kein Standard PopUP
End If

TB_ordner_ausw.Text = filepath
Call auswertung_fct(auto_mode)

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show(
"Es ist nur eine lange Messung sinnvoll." & vbCrLf _
& "Spektren(.cnf) der mittleren Messung missen im selben Ordner vorhanden sein." _
& vbCrLf & "Probendaten.csv muss im Ordner " & TBpfad.Text & TBdateiname.Text _
& "\auswertung\ vorhanden sein und Anzahl der Proben muss mit Anzahl der " _
& "mittleren Spektren Ubereinstimmen!" _
& vbCrLf & "Abbruch der automatischen Messung.")
error_num =1
End If

LastLine_auto:
If (error_num = 0) Then System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Automatische Messung/Analyse/Auswertung-Sequenz erfolgreich durchgefihrt!™)

'GUI aktivieren / Anzeigen verbergen
GBparameter.Enabled = True
GBcalibrate.Enabled = True
GBanalyse.Enabled = True
GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True
Bid_key.Enabled = True
Bauto.Enabled = True
L_stat_auto.Text = "AUTO-Mode: OFF"
L_auto_endzeit.Text ="
L_auto_ende.Visible = False
L_auto_endzeit.Visible = False

End Sub

Private Sub messen_fct(ByVal auto As Boolean)
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Application.DoEvents()
Dim mess_cls As New messung

stat = "acq"

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBaktMessung.Enabled = True
GBparameter.Enabled = False

GBcalibrate.Enabled = False

GBanalyse.Enabled = False

GBauswertung.Enabled = False
B_spektrenwahl.Enabled = False

Bid_key.Enabled = False

Bauto.Enabled = False

L_anal_stat.Visible = False

mess_cls.messen(stat, laengenvorg) 'Aufruf der Messklasse

stat=""

If (error_num = 0 And auto = False) Then System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Messung erfolgreich beendet.")

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBcalibrate.Enabled = True
GBanalyse.Enabled = True
GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True
Bid_key.Enabled = True
Bauto.Enabled = True
GBaktMessung.Enabled = False
End Sub

Private Sub kalibrieren_fct()
Application.DoEvents()
Dim anal_cls As New analyse

If (amount > 0) Then
‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
stat = "cal"
GBparameter.Enabled = False
GBcalibrate.Enabled = False
GBanalyse.Enabled = False
GBauswertung.Enabled = False
B_spektrenwahl.Enabled = False
Bid_key.Enabled = False
Bauto.Enabled = False

anal_cls.kalibrieren(anal_files, stat) 'Aufruf der Analyseklasse
stat ="

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = True

GBcalibrate.Enabled = True

GBanalyse.Enabled = True

GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True

Bid_key.Enabled = True

Bauto.Enabled = True

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kein Spektrum ausgewahit!")
End If
End Sub

Private Sub ipf_fct()
Application.DoEvents()
Dim anal_cls As New analyse

If (@amount > 0) Then
Me.Enabled = False

anal_cls.ipf(anal_files) 'Aufruf Analyseklasse
Me.Enabled = True
Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kein Spektrum ausgewahit!")
End If
End Sub
Private Sub analyse_std_fct()
Application.DoEvents()
Dim anal_cls As New analyse

If (amount > 0) Then
stat = "anal"

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = False
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GBcalibrate.Enabled = False
GBanalyse.Enabled = False
GBauswertung.Enabled = False
B_spektrenwahl.Enabled = False
Bid_key.Enabled = False
Bauto.Enabled = False

anal_cls.analyse_std(anal_files, stat) 'Aufruf Analyseklasse

stat=""

If error_num = 0 Then System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Analyse erfolgreich durchgefiihrt!")

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = True

GBcalibrate.Enabled = True

GBanalyse.Enabled = True

GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True

Bid_key.Enabled = True

Bauto.Enabled = True

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kein Spektrum ausgewahit!")
End If
End Sub

Private Sub analyse_spez_fct(ByVal auto As Boolean)
Application.DoEvents()
Dim anal_cls As New analyse

If (amount > 0) Then
stat = "sanal"

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = False

GBcalibrate.Enabled = False

GBanalyse.Enabled = False

GBauswertung.Enabled = False
B_spektrenwahl.Enabled = False

Bid_key.Enabled = False

Bauto.Enabled = False

anal_cls.analyse_spez(anal_files, stat, auto) 'Aufruf Analyseklasse

stat=""

If (error_num = 0 And auto = False) Then System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Spezialanalyse erfolgreich durchgefuhrt!")

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = True

GBcalibrate.Enabled = True

GBanalyse.Enabled = True

GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True

Bid_key.Enabled = True

Bauto.Enabled = True

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kein Spektrum ausgewahit!")
End If
End Sub

Private Sub auswertung_fct(ByVal auto As Boolean)
Application.DoEvents()
Dim eval_cls As New auswertung

L_anal_stat.Text = "Auswertung lauft.."

stat = "ausw"

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = False

GBcalibrate.Enabled = False

GBanalyse.Enabled = False

GBauswertung.Enabled = False
B_spektrenwahl.Enabled = False

Bid_key.Enabled = False

Bauto.Enabled = False

eval_cls.auswerten(stat) 'Aufruf Auswertungsklasse
stat=""
If (amount = 1) Then

L_anal_stat.Text = amount & " Spektrum ausgewahit"
Elself (amount > 1) Then

L_anal_stat.Text = amount & " Spektren ausgewahit"
Else

L_anal_stat.Text =" Keine Spektren ausgewahit"
End If
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If (error_num = 0 And auto = False) Then System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Auswertung erfolgreich durchgefiihrt!")

‘entsprechende Teile des GUI aktivieren/deaktivieren
GBparameter.Enabled = True
GBcalibrate.Enabled = True
GBanalyse.Enabled = True
GBauswertung.Enabled = True
B_spektrenwahl.Enabled = True
Bid_key.Enabled = True
Bauto.Enabled = True
End Sub

'ALLGEMEINE FUNKTIONEN
Private Sub Bid_key_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bid_key.Click
'ID-Referenz von ausgewahlten Spektren anzeigen lassen

Dim ref_msg As String

If (amount > 0) Then
For j=0 To (amount - 1)
camdata.Open(anal_files(j), 512) 'Spektrum 6ffnen
ref_msg = "Dateiname: " & System.lO.Path.GetFileName(anal_files(j)) _
& vbCr & "Referenz: " & camdata.Param(536936537) _
& camdata.Param(536936540) '‘Ausgabe erstellen / Referenz auslesen

System.Windows.Forms.MessageBox.Show(ref_msg) 'Referenz anzeigen
camdata.Close(0)
Next j
Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kein Spektrum ausgewahit!")
End If
End Sub

Private Sub abbruch()
'‘Abbrechen der aktuellen Durchfiihrung

If (stat = "acq") Then ‘Wahrend Messung
error_num =1 'Fehlerflag setzen
Shell("STOPMCA det:DLFC /Abort") 'Messung stoppen
Lprobe_nr.Text = "0" 'Anzeige Probennr. zurlicksetzen
Ldauer_tim.Text = "0" 'Anzeige Messdauer zuriicksetzen

Ldate.Visible = False

System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Messung wurde abgebrochen!" & vbCrLf &
"Daten sind nicht vollstandig - Spektren nicht verwenden!")

L_mess_stat.Text = "Abbrechen.."

Elself (stat = "anal) Then ‘Wahrend Standardanalyse
error_num =1
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Analyse wurde abgebrochen!" & vbCrLf &
"Daten sind nicht vollstandig - Reportfiles nicht verwenden!™)
L_anal_stat.Text = "Abbrechen.."

Elself (stat = "sanal") Then ‘Wahrend Spezialanalyse
error_num =1
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Spezielle Analyse wurde abgebrochen!" & vbCrLf &
"Daten sind nicht vollstandig - Reportfiles nicht verwenden!")
L_anal_stat.Text = "Abbrechen.."

Elself (stat = "cal") Then 'Wahrend Kalibrierung
error_num =1
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kalibrierung wurde abgebrochen!" & vbCrLf &
"Daten sind nicht vollstandig - Spektren nicht verwenden!")
L_anal_stat.Text = "Abbrechen.."

Elself (stat = "ausw") Then ‘Wahrend Auswertung
error_num =1
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Auswertung wurde abgebrochen!" & vbCrLf &
"Daten und Logfile méglicherweise nicht vollstéandig.")
L_anal_stat.Text = "Abbrechen.."

End If
End Sub

Private Sub Bbeenden_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bbeenden.Click
'Programm beenden

Dim control As New control_box

control.Text = "Beenden”
control.Ltext. Text = "Soll wirklich abgebrochen und das Programm beendet werden?"

If control.ShowDialog() = Windows.Forms.DialogResult.OK Then
If (stat = "acq" Or stat = "anal" Or stat = "sanal" _

Or stat = "cal" Or stat = "ausw") Then
abbruch() 'Abbruch aufrufen wenn Sequenz aktiv
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End If
Me.Close()
End If

End Sub

'OFFENTLICHE FUNKTIONEN

Public Sub sleep_fct(warten As Integer)
‘Delay Funktion zum Stoppen des Codes fur beliebige Anzahl an Sekunden

Dim endzeit As DateTime
Ldauer_tim.Visible = True
endzeit = DateAdd(Datelnterval.Second, warten, Now)

Do While DateTime.Now < endzeit
Application.DoEvents()
If error_num = 1 Then Exit Do

Ldauer_tim.Text = (endzeit.Subtract(DateTime.Now)).ToString("dd\.hh\:mm\:ss")
Loop
Ldauer_tim.Visible = False
End Sub

Public Sub Update_fct(status As String, y As Integer)
'Fur Statusanderungen bzw. Fortschrittsleistenupdate aus anderen Klassen

Application.DoEvents()
L_anal_stat.Visible = True

If (status = "anal") Then
L_anal_stat.Text = "Analyse lauft.."
Elself (status = "sanal") Then
L_anal_stat.Text = "Spezialanalyse lauft.."
If (y = 1) Then PBprogress.PerformStep()
Elself (status = "cal") Then
L_anal_stat.Text = "Kalibrierung lauft.."
Elself (status = "ausw") Then
L_anal_stat.Text = "Auswertung lauft.."
If (y = 1) Then PBprogress.PerformStep()
Elself (status = "logf") Then
L_anal_stat.Text = "Logfile erstellen”
If (y = 1) Then PBprogress.PerformStep()
Elself (status ="") Then
L_anal_stat.Text=""
L_anal_stat.Visible = False
End If
End Sub

'Unterbinden von Sonderzeichen und Falscheingaben bei Textfeldern

Private Sub TBanzahl_KeyDown(ByVal sender As System.Object, ByVal e As System.Windows.Forms.KeyEventArgs) Handles TBan-

zahl.KeyDown
'‘bei KEY-DOWN EVENT werden manche Zeichen erlaubt, der Rest unterdriickt

Select Case e.KeyCode
Case Keys.DO To Keys.D9, Keys.Back, Keys.Decimal, Keys.Delete,
Keys.Left, Keys.Right, Keys.NumPadO To Keys.NumPad9
' Zahlen(Zeile u. Numpad), Backspace, Links, Rechts und Entfernen zulassen

If e.Modifiers = Keys.Shift Then
e.SuppressKeyPress = True
Elself e.Modifiers = 393216 Then
e.SuppressKeyPress = True

End If

Case Else
e.SuppressKeyPress = True ' alle anderen Eingaben unterdriicken
End Select
End Sub

Private Sub TBmessdauer_KeyDown(ByVal sender As System.Object, ByVal e As System.Windows.Forms.KeyEventArgs) Handles
TBmessdauer.KeyDown
'siehe oben

Select Case e.KeyCode
Case Keys.DO To Keys.D9, Keys.Back, Keys.Decimal, Keys.Delete,
Keys.Left, Keys.Right, Keys.NumPadO To Keys.NumPad9
' Zahlen(Zeile u. Numpad), Backspace, Links, Rechts und Entfernen zulassen

If e.Modifiers = Keys.Shift Then
e.SuppressKeyPress = True
Elself e.Modifiers = 393216 Then
e.SuppressKeyPress = True

End If
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Case Else
e.SuppressKeyPress = True " alle anderen Eingaben unterdriicken
End Select
End Sub

Private Sub TBdateiname_KeyDown(ByVal sender As System.Object, ByVal e As System.Windows.Forms.KeyEventArgs) Handles
TBdateiname.KeyDown
'siehe oben

If e.Modifiers = Keys.Shift Then 'Shift
e.SuppressKeyPress = True

Elself e.Modifiers = 393216 Then 'Alt, Strg, Alt Gr
e.SuppressKeyPress = True

Elself e.KeyCode = Keys.Space Then  'Space
e.SuppressKeyPress = True

End If

End Sub

Private Sub TBenergie_KeyDown(ByVal sender As System.Object, ByVal e As System.Windows.Forms.KeyEventArgs) Handles TBener-
gie.KeyDown
'siehe oben

Select Case e.KeyCode
Case Keys.DO To Keys.D9, Keys.Back, Keys.Decimal, Keys.Delete,
Keys.Left, Keys.Right, Keys.NumPadO To Keys.NumPad9
' Zahlen(Zeile u. Numpad), Backspace, Links, Rechts und Entfernen zulassen

If e.Modifiers = Keys.Shift Then
e.SuppressKeyPress = True
Elself e.Modifiers = 393216 Then
e.SuppressKeyPress = True

End If

Case Else
e.SuppressKeyPress = True ' alle anderen Eingaben unterdricken
End Select
End Sub

'SPEKTRENAUSWAHL / ORDNERAUSWAHL / DATEIENAUSWAHL

Private Sub RBmittel_acq_CheckedChanged(sender As Object, e As EventArgs) Handles RBmittel_acq.CheckedChanged
TBanzahl.Text = "50"
TBmessdauer.Text = "1800"
laengenvorg = "mittel"

End Sub

Private Sub RBlang_acq_CheckedChanged(sender As Object, e As EventArgs) Handles RBlang_acq.CheckedChanged
TBanzahl.Text = "50"
TBmessdauer.Text = "10000"
laengenvorg = "lang"
End Sub
Private Sub Bpfad_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bpfad_mess.Click
'Speicherort fir Messspektren auswahlen

If FBD_mess.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
TBpfad.Text = FBD_mess.SelectedPath & "\"
End If
End Sub

Private Sub Bspektrenwahl_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_spektrenwahl.Click
'Spektren fiir Analyse/Kalibrierung/IPF auswahlen

If OFD_cnf.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
anal_files = OFD_cnf.FileNames
amount = anal_files.Count

If (@amount = 1) Then
L_anal_stat.Text = amount & " Spektrum ausgewahlt"

Else
L_anal_stat.Text = amount & " Spektren ausgewahlt"

End If

Elself (DialogResult.Cancel) Then
amount =0
L_anal_stat.Text = "Kein Spektrum ausgewahlt"

End If

L_anal_stat.Visible = True

End Sub

Private Sub Bcalpath_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bcalpath.Click
'Ordnerpfad fur Kalibrierdatei auswahlen

If OFD_cal.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
TBcalpath.Text = OFD_cal.FileName
End If
End Sub

Private Sub B_asf_wabhl_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_asf_wabhl.Click
‘Ordnerpfad fiir Analyse - Analysesequenz (5 SIGMA_OR) auswahlen
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If OFD_asf.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
TB_asf.Text = System.|O.Path.GetFileName(OFD_asf.FileName)
End If
End Sub

Private Sub Btxt_wahl_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Btxt_wahl.Click
'‘Ordnerpfad fur Analyse - peaks.txt auswéhlen

If OFD_txt.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
TBtxt.Text = OFD_txt.FileName
End If
End Sub

Private Sub Bpfad_ausw_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bpfad_ausw.Click
'Ordnerpfad fur Auswertung auswahlen

If FBD_ausw.ShowDialog() = DialogResult.OK Then 'Folder Browser Dialog
TB_ordner_ausw.Text = FBD_ausw.SelectedPath & "\"
End If

End Sub

'BUTTON-CLICK-EVENTS fir Funktionsweiterleitung
Private Sub Bmessen_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bmessen.Click

Call messen_fct(False) 'AUTO durchfiihrung = false

End Sub

Private Sub Bipf_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bipf.Click
Call ipf_fct()

End Sub

Private Sub Bkalibrieren_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bkalibrieren.Click
Call kalibrieren_fct()

End Sub

Private Sub Bauto_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bauto.Click
Call auto_fct()

End Sub

Private Sub Banalyse_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Banalyse.Click
Call analyse_std_fct()

End Sub

Private Sub Bspez_anal_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bspez_anal.Click
Call analyse_spez_fct(False) 'AUTO durchfiihrung = false

End Sub

Public Sub Bevaluation_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bevaluation.Click
Call auswertung_fct(False) 'AUTO durchfiihrung = false

End Sub

Private Sub Babbruch_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Babbruch.Click
Dim control As New control_box

control.Text = "Abbruch”
control.Ltext.Text = "Soll wirklich abgebrochen werden?"

If control.ShowDialog() = Windows.Forms.DialogResult.OK Then
abbruch()
End If
End Sub
End Class

TOCHTERKLASSE - AUTO _AUSWAHL.VB

Public Class auto_auswahl {32 Zeilen}
'‘Auswahl der Parameter fiir automatische Messung/Analyse/Auswertung - Sequenz durchfiihrung

Public Function auto_ausw_fct(ByRef mit_checked As Boolean, ByRef std_choice As Boolean)
‘'mit_checked: Mittlere Dateien kénnen analysiert werden, wenn Reportfiles noch nicht vorhanden

'std_choice = 0 fir manuelle Auswahl der Standards  -FALSE
'std_choice = 1 fur automatische Auswabhl der Standards -TRUE

std_choice = False

If Me.ShowDialog() = Windows.Forms.DialogResult.OK Then 'Form wird als Dialog angezeigt
mit_checked = CB_auto_ch_mit.CheckState 'Auswahl fur Analyse der mittleren Spektren
If RBauto.Checked Then std_choice = True ‘Auswabhl fiir automatische Uberpriifung der Standards
Return 0
Else '‘Abbruch
Return 1
End If

End Function

Private Sub Bgo_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bgo.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.OK 'positives Dialog Result
Me.Close()

End Sub
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Private Sub Bexit_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bexit.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.Cancel 'negatives Dialog Result
Me.Close()
End Sub
End Class

TOCHTERKLASSE - CONTROL_BOX.VB

Public Class control_box {13 Zeilen}
'‘Kontrollabfrage fur Abbruch/Beenden

Private Sub Byes_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Byes.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.OK 'positives Dialog Result
Me.Close()

End Sub

Private Sub Bno_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bno.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.Cancel  'negatives Dialog Result
Me.Close()
End Sub
End Class

KLASSE - MESSUNG.VB

Public Class messung {306 Zeilen}

Dim i, j, k As Integer
Dim id_refl As String
Dim id_ref2 As String

Dim camdata As New CanberraDataAccessLib.DataAccess

'Reproduzierbare Arbeitsdurchfiihrung-Referenz - Teil 1
'Reproduzierbare Arbeitsdurchfuhrung-Referenz - Teil 2

‘neue Instanz der Canberra-DataAccess-Klasse

Public Sub messen(ByVal stat As String, vorg_length As String)

Application.DoEvents()
DLFC_index.error_num = 0

'Messvariablen

Dim anzahl As Integer
Dim messdauer As Integer
Dim pfad As String

Dim dateiname As String
Dim filename As String
Dim filepath As String

Dim date_var As Integer

Dim index As Integer

'Parameter der CAM Datei

Dim spec_size As Integer

Dim name_UNC As String

Dim name_LFC As String

Dim integral_corr As Decimal

Dim integral_uncorr As Decimal

Dim elapsedtime_true As Double
Dim elapsedtime_live As Double

Dim elapsedtime_live_corr As Double
Dim ICR As Single

Dim data() As Single
Dim data_UNC(8191) As Single
Dim data_LFC(8191) As Single

stat = "acq"

spec_size =0
name_UNC ="
name_LFC =""
integral_corr =0
integral_uncorr = 0
elapsedtime_live =0
elapsedtime_live_corr =0
elapsedtime_true = 0
ICR=0

'---Uberpriife eingaben---

'Fehlervariable initialisieren

'Probenanzahl (Anwender)
'Messdauer (Anwender)
'Pfad (Anwender)
‘Dateiname (Anwender)
‘Dateiname in der Schleife
‘Dateipfad zusammengesetz aus Pfad, Dateiname
'Var zum berechnen des Datums

'Hauptschleifenindex

'Anzahl der Kanale des Spektrum
‘Name des unkorrigierten Spektrum
‘Name des korrigierten Spektrum
'korrigiertes Integral
‘unkorrigiertes Integral
‘'vergangene echte Zeit
‘'vergangene Messzeit
‘vergangene Messzeit
'Incoming Count Rate

'‘Datenarray des gesamten Spektrum
'‘Datenarray des unkorrgiertes Spektrum
‘Datenarray des korrgiertes Spektrum

If (DLFC_index.TBanzahl.Text = "* Or DLFC_index.TBmessdauer.Text = "* Or
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DLFC_index.TBpfad.Text =" Or DLFC_index.TBdateiname.Text = ") Then

System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Fehlende Parameter!")
DLFC_index.error_num = 1
GoTo LastLine_acq

Elself (Not System.|O.Directory.Exists(DLFC_index.TBpfad.Text)) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Speicherort existiert nicht!")
DLFC_index.error_num =1
GoTo LastLine_acq

End If

——————————————— Daten einlesen / Ordnerstruktur erstellen---------------

anzahl = CType(DLFC_index.TBanzahl.Text, Integer) 'Probenanzahl einlesen
messdauer = CType(DLFC_index.TBmessdauer.Text, Integer) 'Messdauer einlesen
pfad = DLFC_index.TBpfad.Text

dateiname = DLFC_index.TBdateiname.Text 'Dateiname einlesen
filepath ="

Call Create_directory_struct(pfad, dateiname, vorg_length)

‘Benutzeroberflache - laufende Messdaten

DLFC_index.Lprobe_nr.Text = "0" 'Anzeige Probennr. initialisieren
DLFC_index.Ldauer_tim.Text = "0" 'Anzeige Messdauer initialisieren
date_var = (anzahl * (messdauer + 30 + 5)) 'ACHTUNG: anpassen wenn Delay verandert wird (5 aufgrund Laufzeittests)
DLFC_index.Ldate.Text = DateAdd(Datelnterval.Second, date_var, Now).
ToString("dd.MM.yyyy HH:mm") 'Messungsende anzeigen
DLFC_index.Lprobe_nr.Visible = True 'Label anzeigen
DLFC_index.Ldauer_tim.Visible = True ‘Label anzeigen
DLFC_index.Ldate.Visible = True ‘Label anzeigen
DLFC_index.error_num = check_files(anzahl, pfad, dateiname) 'Uberpriifung ob Spektren bereits vorhanden

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_acq

'laufzeittest = DateTime.Now 'Laufzeittest des Messung

index=1 'Index initialisieren
Do While index <= anzahl

DLFC_index.L_mess_stat.Text = "Messung lauft"

DLFC_index.Ldauer_tim.Text = "0" 'Anzeige Messdauer zurticksetzen
DLFC_index.Lprobe_nr.Text = CType(index, String) 'Anzeige Probennr. setzen
filename = dateiname '‘Dateiname initialisieren

If index < 10 Then
filename = filename & "_000" & CType(index, String) 'IF far Probenanzahl bis 9999
Elself index > 9 & index < 100 Then
filename = filename & "_00" & CType(index, String)
Elself index > 99 & index < 1000 Then
filename = filename & "_0" & CType(index, String)
Elself index > 999 Then
filename = filename & "_" & CType(index, String)
End If

Shell("STARTMCA det:DLFC /realpreset=" & CType(messdauer, String), vbHide, True)  'Messung starten - mit Variable funktioniert!
'Genie: Messung abwarten

Call DLFC_index.sleep_fct(messdauer) 'Programm wartet Messdauer ab

DLFC_index.Ldauer_tim.Text = CType(Val(messdauer), String) 'Anzeige Messdauer auf Endzeit setzen

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_acq 'Error: Abbruch

'LFC & UNC als DUAL Spektrum speichern

filepath = """ & pfad & "raw\" & filename & "_DUAL.CNF"" ‘Dateipfad modifizieren fir Speicherbefehl
Shell("MOVEDATA det:DLFC " & filepath, vbHide, True) 'DUAL Spektrum am angegebenen Speicherort speichern,

True damit Shell befehl abgewartet wird

'LFC Datei erstellen

name_LFC = filename & "_LFC.CNF" ‘Dateiname modifizieren
filepath = """ & pfad & name_LFC & "™ 'Dateipfad modifizieren fur Speicherbefehl
Shell("MOVEDATA det:DLFC " & filepath, vbHide, True) 'LFC Spektrum am angegebenen Speicherort speichern,

True damit Shell befehl abgewartet wird

'UNC Datei erstellen

name_UNC = filename & "_UNC.CNF" ‘Dateiname modifizieren
filepath = """ & pfad & name_UNC & "™ 'Dateipfad modifizieren fur Speicherbefehl
Shell("MOVEDATA det:DLFC " & filepath, vbHide, True) 'UNC Spektrum am angegebenen Speicherort speichern,

True damit Shell befehl abgewartet wird

'‘Daten auslesen

filepath = pfad & "raw\" & filename & "_DUAL.CNF" 'Pfad des Spektrum definieren

camdata.Open(filepath, 512) ‘Offnen des Spektrum

data = camdata.Spectrum() 'Daten in Variable tbertragen

spec_size = camdata.Param(536870919) 'SpektrumgroRe tbertragen

elapsedtime_true = camdata.Param(536870934) 'CAM_X_EREAL- Messzeit (tatsachlich vergangene Zeit)
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elapsedtime_live = camdata.Param(536870935)
Messzeit-Totzeit)

'Referenz erstellen

id_refl = "Q" & DateTime.Now.ToString("MMyy") & "dua/"

id_ref2=""
camdata.Param(536936537) = id_refl
camdata.Param(536936540) = id_ref2

camdata.Save("")
camdata.Close()

'--- UNC Spektrum erstellen ---

integral_uncorr = 0

i=0

For j=0 To ((spec_size / 2) - 1)
data_UNC(j) = data(j + (spec_size / 2))

integral_uncorr = integral_uncorr + data_UNC(j)

Next j

'--- LFC Spektrum erstellen ---
integral_corr =0
j=0
For j=0To ((spec_size / 2) - 1)
data_LFC(j) = data(j)
integral_corr = integral_corr + data_LFC(j)
Next j

If (integral_corr > 0 And elapsedtime_live > 0) Then
elapsedtime_live_corr = elapsedtime_true * (integral_uncorr / integral_corr)

ICR = integral_uncorr / elapsedtime_live
End If

femmmemeneees UNC.CNF Datei erstellen ------------

id_refl = "Q" & DateTime.Now.ToString("MMyy") & "unc/"

camdata.Open(pfad & name_UNC, 512)

camdata.Spectrum(1, (spec_size / 2)) = data_UNC

camdata.Param(536870919) = spec_size / 2
camdata.Param(536870934) = elapsedtime_true

camdata.Param(536870935) = elapsedtime_live_corr

camdata.Param(536936537) = id_refl

camdata.Param(536936538) = "DLFC uncorrected"”
camdata.Param(536936539) = "ICR =" & Str(ICR) & " cps"

camdata.Param(536936540) = id_ref2
camdata.Param(536871094) = 0
camdata.Save("")

camdata.Close()

e LFC.CNF Datei erstellen ------------

id_refl = "Q" & DateTime.Now.ToString("MMyy") & "lfc/"

camdata.Open(pfad & name_LFC, 512)
camdata.Spectrum(1, spec_size / 2) = data_LFC
camdata.Param(536870919) = spec_size / 2
camdata.Param(536870934) = elapsedtime_true
camdata.Param(536870935) = elapsedtime_true
camdata.Param(536936537) = id_refl
camdata.Param(536936538) = "DLFC corrected"

camdata.Param(536936539) = "ICR =" & Str(ICR) & " cps"

camdata.Param(536936540) = id_ref2
camdata.Param(536871094) = 0
camdata.Save("")

camdata.Close()

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_acq

----------- Probenwechsel -----------
If anzahl > 1 Then
Call change_sample()

If DLFC_index.error_num =1 Then GoTo LastLine_acq

End If

index += 1
Loop

LastLine_acq:

'Anzeigen zurlicksetzen und Statusfelder verbergen

DLFC_index.Lprobe_nr.Text = "0"
DLFC_index.Ldauer_tim.Text = "0"
DLFC_index.Ldate.Text =™
DLFC_index.L_mess_stat.Visible = False
DLFC_index.Lprobe_nr.Visible = False
stat ="
DLFC_index.GBparameter.Enabled = True
End Sub
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'CAM_X_ELIVE - Detektionszeit (Zeit in welcher Ereignisse detektiert werden -

‘Erstellen

‘Eintragen

'‘Duales Spektrum schlief3en

'UNC Spektrum erstellen (halbes DUAL)

'Summe aller Counts aller Kanale des UNC Spektrum

'LFC Spektrum erstellen (halbes DUAL)
‘Summe aller Counts aller Kanéle des LFC Spektrum

'korrigierte Detektionszeit
'Incoming Count Rate

'Referenz erstellen

'512 - read and write
'Spektrumdaten ubertagen
'SpektrumgroéfRe definieren
'Messzeit eintragen
'Detektionszeit eintragen
'CAM_T_SDESC1: Beschreibungen
'CAM_T_SDESC2
'CAM_T_SDESC3
'CAM_T_SDESC4

'CAM_L_ASTFBADCAL = 0: keine fehlerhaften Kalibrierungsdaten
'Flush CAM buffer

'Referenz erstellen

'512 - read and write
'Spektrumdaten Ubertagen
'SpektrumgroRRe definieren
'Messzeit eintragen
'Detektionszeit eintragen
'CAM_T_SDESC1: Beschreibungen
'CAM_T_SDESC2
'‘CAM_T_SDESC3
'CAM_T_SDESC4

'CAM_L_ASTFBADCAL = 0: keine fehlerhaften Kalibrierungsdaten
'Flush CAM buffer

'Error: Abbruch

'Error: Abbruch

'Schleifenindex erhéhen

ANHANG C - QuELLcoDE DUAL_LFC



Private Sub change_sample()
e Probenwechsel -----------

Dim startinfo As New ProcessStartinfo("C:\Program Files\AutoMeasure_DLFC\DLFC_ADV.exe") 'Probenwechsler EXE

startinfo.WindowStyle = ProcessWindowStyle.Hidden 'Probenwechsler EXE versteckt ausfiuhren

DLFC_index.L_mess_stat.Text = "Probenwechsel"

DLFC_index.L_mess_stat.ForeColor = Color.Blue 'Schriftfarbe der Anzeige andern

DLFC_index.L_mess_stat.Visible = True 'Anzeige Probenwechsel anzeigen

Process.Start(startinfo) 'Probenwechsler starten

DLFC_index.sleep_fct(30) 'Programmstop wéahrend Probenwechsel
End Sub

Private Sub Create_directory_struct(ByRef _pfad As String, ByRef _dateiname As String, _vorg_length As String)

'Root-Ordner tberprufen --> ansonsten erstellen

If (Not (System.lO.Directory.Exists(_pfad & _dateiname))) Then
My.Computer.FileSystem.CreateDirectory(_pfad & _dateiname)

End If

"-----Pfad einlesen - mit optionaler Messungs-L&ange -----
If (DLFC_index.RBmittel_acq.Checked = True Or DLFC_index.RBlang_acq.Checked = True) Then
_pfad = DLFC_index.TBpfad.Text & _dateiname & "\" & _vorg_length & "\"
If (Not (System.lO.Directory.Exists(_pfad))) Then 'Ordner Uberpriifen --> ansonsten erstellen
My.Computer.FileSystem.CreateDirectory(_pfad)
End If
_dateiname = DLFC_index.TBdateiname.Text & "_" & _vorg_length 'By Reference Dateiname andern
Else
_pfad = DLFC_index.TBpfad.Text & _dateiname & "\" '‘By Reference Dateipfad &ndern
End If

If (Not (System.lO.Directory.Exists(_pfad & "raw"))) Then '‘Ordner Gberprifen --> ansonsten erstellen
My.Computer.FileSystem.CreateDirectory(_pfad & "raw")
End If

End Sub
Private Function check_files(_anzahl As Integer, _pfad As String, _dateiname As String)

'SCHLEIFE zum Abfragen ob eine der Zieldateien bereits vorhanden ist
Forj=1To _anzahl
Dim _filename = _dateiname
If j <10 Then
_filename = _filename & "_000" & CType(j, String) 'IF fir Probenanzahl bis 9999
Elself j>9 &j < 100 Then
_filename = _filename & "_00" & CType(j, String)
Elself j > 99 & j < 1000 Then
_filename = _filename & "_0" & CType(j, String)
Elself j > 999 Then
_filename = _filename & "_" & CType(j, String)
End If

If (System.IO.File.Exists(_pfad & "raw\" & _filename & "_DUAL.CNF")) Then 'Datei existiert bereits --> Fehler
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Datei ist im Zielordner bereits vorhanden! Messabbruch." _
& vbCrLf & _pfad & _filename & "_DUAL.CNF")
Return 1
End If

If (System.IO.File.Exists(_pfad & _filename & "_LFC.CNF")) Then 'Datei existiert bereits --> Fehler
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Datei ist im Zielordner bereits vorhanden! Messabbruch." _
& vbCrLf & _pfad & _filename & "_LFC.CNF")
Return 1
End If

If (System.|O.File.Exists(_pfad & _filename & "_UNC.CNF")) Then '‘Datei existiert bereits --> Fehler
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Datei ist im Zielordner bereits vorhanden! Messabbruch." _
& vbCrLf & _pfad & _filename & "_DUAL.CNF")
Return 1
End If
Next
Return 0
End Function
End Class

KLASSE - ANALYSE.VB

Public Class analyse {5639 Zeilen}
‘Variablen, welche alle Funktionen der Klasse verwenden
Dim i, j, k, I, m As Integer 'Schleifenindizes  --> I, m hinzugefugt
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Dim amount As Integer 'Zahl der ausgewahlten Spektren

Dim id_refl As String 'Reproduzierbarer Weg-Referenz, Teil 1
Dim id_ref2 As String 'Reproduzierbarer Weg-Referenz, Teil 2
Dim refADD As String 'hinzuzufiigende Referenz

Dim camdata As New CanberraDataAccessLib.DataAccess 'neue Instanz der Canberra-DataAccess-Klasse
Dim anal As New CanberraSequenceAnalyzerLib.SequenceAnalyzer ‘neue Instanz der Canberra-SequenceAnalyzer-Klasse
Dim report_anal As New CanberraReporterLib.ReportViewer 'neue Instanz der Canberra-Reporter-Klasse

Public Sub kalibrieren(files() As String, ByVal stat As String)
‘Kalibrierfunktion fiir Ubertragung von Kalibrierungen von Kalibrierdatei auf Spektren

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten

Dim calfile As String 'Kalibrierdatei

Dim check As Integer = 0 'Kontrollvariable

amount = files.Count 'Spektrenanzahl setzen

stat = "cal" 'Status setzen

DLFC_index.error_num =0 'Fehlervariable initialisieren

Call DLFC_index.Update_fct("cal", 0) 'Update_fct aufrufen

calfile = DLFC_index.TBcalpath.Text 'Kalibrierdatei tibertragen
DLFC_index.PBprogress.Value = 0 'Fortschrittsbalken initialisieren
DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / amount) 'Fortschrittsbalken-Schrittgrof3e definieren

'Kalibrierschleife
Forj=0 To (amount - 1)
If (calfile IsNot " And System.|O.File.Exists(calfile)) Then
If (DLFC_index.CBenergy.Checked And DLFC_index.CBeff.Checked) Then

'Ubertrage Energy&Effizienz - Kalibrierug von Kalibrierdatei auf Spektren
Shell("MOVEDATA " & """ & calfile & """ &"" & & files(j) & "™ _

& " /[ECAL /[EFFCAL /OVERWRITE", vbHide, True)
check =1

Elself (DLFC_index.CBenergy.Checked And DLFC_index.CBeff.CheckState = CheckState.Unchecked) Then

‘Ubertrage nur Energy - Kalibrierug von Kalibrierdatei auf Spektren

Shel"MOVEDATA " & "™ & calfile & "™ & " " & "™ & files(j) & "™ _
& " /ECAL /OVERWRITE", vbHide, True)

check =1

Elself (DLFC_index.CBenergy.CheckState = CheckState.Unchecked And DLFC_index.CBeff.Checked) Then

‘Ubertrage nur Effizienz - Kalibrierug von Kalibrierdatei auf Spektren

Shel"MOVEDATA " & "™ & calfile & "™ & " " & "™ & files(j) & "™ _
& " [EFFCAL /OVERWRITE", vbHide, True)

check =1

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Keine Kalibrierung ausgewahit.")
Exit For

End If

If (DLFC_index.error_num = 1) Then GoTo LastLine_cal
DLFC_index.PBprogress.PerformStep()

'Referenzierung der Kalibrierung
refADD = "C" & System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension(calfile)  'Erstellung der Referenz

Call referenz(files(j), refADD) '1,1 sind irrelevante ubergabewerte
Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Korrekte Kalibrierdatei (.CAL oder .CNF) auswahlen!")
Nelf(?jd "
LastLine_cal:

If (amount = 1) Then
DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektrum ausgewahlt"

Else
DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektren ausgewahlt"

End If

stat=""

If (DLFC_index.error_num = 0 And check = 1) Then ‘Erfolgmeldung nur bei Kontrollvariable = 1
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Kalibrierung durchgefuhrt.")

End If

DLFC_index.PBprogress.Value = 0

End Sub

Public Sub ipf(files() As String)
'Interactive-Peak-Fit zur manuellen Bearbeitung oder Kontrolle von Spektren

Application.DoEvents() ‘Windows-Events von Form bearbeiten
DLFC_index.error_num =0 'Fehlervariable initialisieren

Dim energie_wahl As Double 'Energie Filter

Dim userADD As String =™ 'individuelle Benutzereingabe initialisieren
Dim input As New input_box() 'Klasse Inputbox instanziieren

SeEITe 114 ANHANG C - QuELLcoDE DUAL_LFC



'IPF- Schleife
Forj=0To files.Count - 1
If (DLFC_index.TBenergie.Text <> ") Then
energie_wahl = CType(DLFC_index.TBenergie.Text, Double)

'IPF inklusive Filter aufrufen
Shell"IPFIT " & "™ & files(j) & "™ & " [ENERGY=" & energie_wabhl, vbHide, True)

Elself (DLFC_index.TBenergie.Text =") Then

'IPF ohne Filter aufrufen
Shell"IPFIT * & "™ & files(j) & """ & " INOFILTERS", vbHide, True)

End If
userADD = input.eingabe(files(j))
refADD = "ipf" & userADD 'Referenz erstellen
Call referenz(files(j), refADD) '1/1 als irrelevante Gibergabewerte
Next
End Sub

Public Sub analyse_std(anal_filenames() As String, ByVal stat As String)
‘Standardanalyse zur Analyse von Spektren mittels Analysesequenz

Application.DoEvents() ‘Windows-Events von Form bearbeiten

Dim asf_file As String 'Analysesequenzdatei

Dim rep_path As String 'Ausgabepfad fir Reportdatei
DLFC_index.error_num = 0 'Fehlervariable initialisieren

amount = anal_filenames.Count 'Spektrenanzahl definieren

Call DUAL_DLFC.DLFC_index.Update_fct("anal", 0) 'Update_fct aufrufen

asf_file = DUAL_DLFC.DLFC_index.TB_asf.Text 'Analysesequenzdatei Ubertragen
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0 'Fortschrittsbalken initialisieren

DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / amount) 'Fortschrittsbalken-SchrittgréRe definieren
If (System.|O.File.Exists("C:\GENIE2K\CTLFILES\" & asf_file)) Then

'Uberpriifung und Erstellung der Ordnerstruktur
If (Not (System.lO.Directory.Exists(System.|O.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(0)) _
& "\reports"))) Then
My.Computer.FileSystem.CreateDirectory(System.|O.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(0)) & "\reports")
End If

'Uberpriifung Namen der zu erstellenden Reportdateien
Fori=0To amount - 1
If System.|O.File.Exists(System.|O.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(i)) & "\reports\" _
& System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(i)) & ".rpt") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Reportfile ist im Zielordner bereits vorhanden! Analysenabbruch." _
& vbCrLf & anal_filenames(i))
DLFC_index.error_num = 1 'Analysenabbruch
GoTo LastLine_anal
End If
Next

'Analyseschleife
For j=0 To (amount - 1)

refADD = "A" & System.|0.Path.GetFileNameWithoutExtension(asf_file) 'Erstellen der Referenz
Call referenz(anal_filenames(j), refADD) '1/1 als irrelevante uibergabewerte
camdata.Open(anal_filenames(j), 512) 'Offnen des Spektrums

rep_path = System.lO.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(j)) & "\reports\" _
& System.l0.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(j)) & ".rpt" 'Definition Ausgabepfad

anal.Analyze(camdata,, asf_file,,,,, rep_path) 'Analyse des Spektrums
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.PerformStep() 'Fortschrittsbalken aktualisieren
camdata.Close(0) 'SchlieRen des Spektrums
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_anal '‘Analysenabbruch
Next j
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.PerformStep() 'Fortschrittsbalken aktualisieren
Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Analysesequenz (.asf) existiert nicht!")
DLFC_index.error_num = 1 'Analysenabbruch
GoTo LastLine_anal
End If

LastLine_anal:
'GUI anpassen/aktualisieren

If (@amount = 1) Then
DUAL_DLFC.DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektrum ausgewahlt"
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Else
DUAL_DLFC.DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektren ausgewahit"
End If
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0
End Sub

Public Sub analyse_spez(anal_filenames() As String, ByVal stat As String, ByVal auto_mod As Boolean)
'Spezialanalyse fir akkurate Analyse von Spektren mittels spezifizierten Parametern

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
DLFC_index.error_num =0 'Fehlervariable initialisieren

amount = anal_filenames.Count ‘Windows-Events von Form bearbeiten

Dim arr_zeilen As New ArrayList() 'Peakenergien-Tabelle

Dim size_mid As Integer '‘Anzahl der "mittel" peaks z.B. 9 peaks

Dim size_lon As Integer 'Anzahl der "lang" peaks z.B. 9 peaks

Dim peak_table_file As String 'Parametertabelle-Datei

Dim date_var As Integer 'Endzeitvariable

Dim start_time As DateTime ‘fir Messung der Analysezeit pro Spektrum
peak_table_file = DUAL_DLFC.DLFC_index.TBtxt.Text 'Parametertabellenpfad ibertragen

‘Uberpriife Parametertabellenpfad
If (Not System.lO.File.Exists(peak_table_file)) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Pfad der Parameterdatei existiert nicht!")

DLFC_index.error_num = 1 'Analysenabbruch
GoTo LastLine_sanal
End If
Call DUAL_DLFC.DLFC_index.Update_fct("sanal", 0) 'Update_fct aufruf
DLFC_index.error_num = check_files_dir(anal_filenames) 'Aufruf Dateitiberprufungsfunktion
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_sanal '‘Analysenabbruch
arr_zeilen = get_peak_table() ‘einlesen der Parametertabelle
size_mid = arr_zeilen.IndexOf("lang:") - 3 'Definition Anzahl der zu analysierenden Energien bei "mittel"
size_lon = arr_zeilen.Count - size_mid - 5 ‘Definition Anzahl der zu analysierenden Energien bei "lang"

Dim zeilenwerte() As String 'Zeilen fur Gliederung der Parametertabelle

! MITTEL

If DUAL_DLFC.DLFC_index.RBmittel_ana.Checked Then

Dim peaks(size_mid) As String 'Peakenergie
Dim KA(size_mid) As Double 'Analyse-Peakflache: Kanalanfang
Dim KE(size_mid) As Double 'Analyse-Peakflache: Kanalende
Dim schwelle(size_mid) As Double 'Analyse-Peakflache: Residuen Grenzwert
Dim signifikanz(size_mid) As Double 'Analyse-Peakenergie: Signifikanzschwelle
Dim fit(size_mid) As Boolean 'Analyse-Peakflache: Einzelpeaks fitten?
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0 'Fortschrittsbalken initialisieren
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / amount) 'Fortschrittsbalken-Schrittgré3e definieren
If (Not auto_mod) Then
date_var = Math.Round(amount * (size_mid * 2)) '2 Sekunden fir erstes Spektrum fiir mittlere SpezAnal pro Peak
DLFC_index.L_auto_endzeit.Text = DateAdd(Datelnterval.Second, date_var, Now).
ToString("dd.MM.yyyy HH:mm") 'Ende der SpezAnal anzeigen
DLFC_index.L_auto_endzeit.Visible = True ‘Label anzeigen
DLFC_index.L_auto_ende.Visible = True 'Label anzeigen
End If

'‘peak_table aufspalten in 6 arrays
For j=2 To size_mid + 2 '2 bis 10
zeilenwerte = arr_zeilen(j).Split(CType(",", Char())) '"ZEILEN TRENNEN

If Not (zeilenwerte.Count = "6") Then 'Formatuiberpriifung
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Analysenabbruch - Parametertabelle ist falsch formatiert:" & vbCrLf &
"Das Dezimalzeichen muss ein Punkt(.), Spaltentrennzeichen ein Kommay(,) sein." &
" Die Tabelle muss 6 Spalten aufweisen!" & vbCrLf & peak_table_file)
DLFC_index.error_num =1 '‘Analysenabbruch
GoTo LastLine_sanal
End If

'‘Daten in arrays tbertragen
peaks(j - 2) = CType(zeilenwerte(0), String)
KA( - 2) = CType(zeilenwerte(1), Double)
KE(j - 2) = CType(zeilenwerte(2), Double)
schwelle(j - 2) = CType(zeilenwerte(3), Double)
signifikanz(j - 2) = CType(zeilenwerte(4), Double)
fit(j - 2) = CType(zeilenwerte(5), Boolean)

Next

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_sanal '‘Analysenabbruch
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start_time = DateTime.Now 'Startzeit fur Analysendauermessung

'Analyseschleife
For =0 To amount - 1 ‘zu analysierende Spektren

If (Not auto_mod) And (I = 1)) Then
date_var = Math.Round((amount - 1) *

(DateDiff(Datelnterval.Second, start_time, Now))) ‘Extrapolation der Analysedauer
DLFC_index.L_auto_endzeit.Text = DateAdd(Datelnterval.Second, date_var, Now).
ToString("dd.MM.yyyy HH:mm") ‘Ende der SpezAnal erneuern
End If
For m =0 To size_mid 'zu analysierende Peaks

'Peaksuche mit 2.Ableitung
Shell("PEAK_DIF " & "™ & anal_filenames(l) & """ & " JCHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _
& " ISIGNIF=" & signifikanz(m), vbHide, True)

If (fit(m)) Then

'Integration Peakflache - Summe / nicht.lin. LSQ FIT - mit Einzelpeakfit

Shell("AREA_NL1 " & """ & anal_filenames(l) & """ & " /ICHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _

& " /RES_SEARCH /RES_THRESHOLD=" & schwelle(m) & " /RES_SEPARATION=1 /FIT", vbHide, True)
Else

'Integration Peakflache - Summe / nicht.lin. LSQ FIT - ohne Einzelpeakfit

Shell("AREA_NL1 " & """ & anal_filenames(l) & """ & " /ICHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _

& " /RES_SEARCH /RES_THRESHOLD=" & schwelle(m) & " /RES_SEPARATION=1", vbHide, True)
End If

'Referenzierung
refADD = "SA" & System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension _
(System.|O.Path.GetFileName(peak_table_file)) & "MIT"

If (m = 0) Then Call referenz(anal_filenames(l), refADD) 'Funktionsaufruf

Call report(anal_filenames(l), m, size_mid) 'Funktionsaufruf

If (DLFC_index.error_num = 1) Then GoTo LastLine_sanal '‘Analysenabbruch
Next

Call DUAL_DLFC.DLFC_index.Update_fct("sanal", 1)

'Kopie der Reportdatei von Stammordner in "reports"
FilelO.FileSystem.CopyFile("C:\GENIE2K\REPFILES\" _
& System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(l)) & ".rpt",
System.|O.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(l)) & "\reports\" _
& System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(l)) & ".rpt")
Next

'Uberpriifung ob peaks.txt in Ordner "reports" vorhanden --> wenn ja, l6sche peaks.txt
If (System.|O.File.Exists(System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")) Then
System.|O.File.Delete(System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")
End If
'Kopiere aktuelle peaks.txt in reports
FilelO.FileSystem.CopyFile(peak_table_file, System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")

LANG

Elself DUAL_DLFC.DLFC_index.RBlang_ana.Checked Then

Dim peaks(size_lon) As String 'Peakenergie
Dim KA(size_lon) As Double 'Analyse-Peakflache: Kanalanfang
Dim KE(size_lon) As Double 'Analyse-Peakflache: Kanalende
Dim schwelle(size_lon) As Double '‘Analyse-Peakflache: Residuen Grenzwert
Dim signifikanz(size_lon) As Double 'Analyse-Peakenergie: Signifikanzschwelle
Dim fit(size_lon) As Boolean 'Analyse-Peakflache: Einzelpeaks fitten?
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0 'Fortschrittsbalken initialisieren
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / amount) 'Fortschrittsbalken-SchrittgréRe definieren
If (Not auto_mod) Then
date_var = Math.Round(amount * (size_mid * 1.5)) '2 Sekunden fr erstes Spektrum flr mittlere SpezAnal pro Peak
DLFC_index.L_auto_endzeit.Text = DateAdd(Datelnterval.Second, date_var, Now).
ToString("dd.MM.yyyy HH:mm") 'Ende der SpezAnal anzeigen
DLFC_index.L_auto_endzeit.Visible = True ‘Label anzeigen
DLFC_index.L_auto_ende.Visible = True ‘Label anzeigen
End If

'‘peak_table aufspalten in 6 arrays
For j = (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1) To (arr_zeilen.Count - 1)
zeilenwerte = arr_zeilen(j).Split(CType(",", Char())) '"ZEILEN TRENNEN

If Not (zeilenwerte.Count = "6") Then 'Formatiberprifung
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System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Analysenabbruch - Peaktabelle falsch formatiert:" & vbCrLf &
"Das Dezimalzeichen muss ein Punkt(.), Spaltentrenner ein Kommay(,) sein." &
" Die Tabelle muss 6 Spalten haben!" & vbCrLf & peak_table_file)
DLFC_index.error_num = 1 'Analysenabbruch
GoTo LastLine_sanal
End If

'Ubertragen der Daten in Arrays

peaks(j - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(0), String)

KA( - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(1), Double)

KE( - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(2), Double)
schwelle(j - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(3), Double)
signifikanz(j - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(4), Double)
fit(j - (arr_zeilen.IndexOf("lang:") + 1)) = CType(zeilenwerte(5), Boolean)

Next
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_sanal 'Analysenabbruch
start_time = DateTime.Now 'Startzeit fur Analysendauermessung

'Analyseschleife
For | = 0 To anal_filenames.Count - 1 ‘zu analysierende Spektren

If ((Not auto_mod) And (I = 1)) Then
date_var = Math.Round((amount - 1) *

(DateDiff(Datelnterval.Second, start_time, Now))) ‘Extrapolation der Analysedauer
DLFC_index.L_auto_endzeit. Text = DateAdd(Datelnterval.Second, date_var, Now).
ToString("dd.MM.yyyy HH:mm") 'Ende der SpezAnal erneuern
End If
Form = 0 To size_lon 'zu analysierende Peaks

'Peaksuche mit 2.Ableitung
Shell("PEAK_DIF " & """ & anal_filenames(l) & """ & " /CHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _
& " ISIGNIF=" & signifikanz(m), vbHide, True)

If (fit(m)) Then

'Integration Peakflache - Summe / nicht.lin. LSQ FIT - mit Einzelpeakfit

Shell("AREA_NL1 " & "™ & anal_filenames(l) & " & " ICHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _

& " /RES_SEARCH /RES_THRESHOLD=" & schwelle(m) & " /RES_SEPARATION=1 /FIT", vbHide, True)
Else

'Integration Peakflache - Summe / nicht.lin. LSQ FIT - ohne Einzelpeakfit

Shell("TAREA_NL1 " & " & anal_filenames(l) & """ & " /CHANNELS=" & KA(m) & "," & KE(m) _

& " /RES_SEARCH /RES_THRESHOLD=" & schwelle(m) & " /RES_SEPARATION=1", vbHide, True)
End If

'Referenzierung
refADD = "SA" & System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension _
(System.IO.Path.GetFileName(peak_table_file)) & "LAN"

If (m = 0) Then Call referenz(anal_filenames(l), refADD) 'Funktionsaufruf
Call report(anal_filenames(l), m, size_lon) 'Funktionsaufruf
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_sanal '‘Analysenabbruch
Next
Call DUAL_DLFC.DLFC_index.Update_fct("sanal”, 1) 'Fortschrittsbalken - Schritt

'Kopie der Reportdatei von Stammordner in "reports"
FilelO.FileSystem.CopyFile("C:\GENIE2K\REPFILES\" _
& System.l0.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(l)) & ".rpt",
System.|O.Path.GetDirectoryName(anal_filenames(l)) & "\reports\" _
& System.l0.Path.GetFileNameWithoutExtension(anal_filenames(l)) & ".rpt")
Next

'Uberpriifung ob peaks.txt in Ordner "reports” vorhanden --> wenn ja, l6sche peaks.txt
If (System.lO.File.Exists(System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")) Then
System.|O.File.Delete(System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")
End If

'Kopiere aktuelle peaks.txt in reports
FilelO.FileSystem.CopyFile(peak_table_file, System.lO.Path.GetDirectoryName _
(anal_filenames(0)) & "\reports\peaks.txt")
End If

LastLine_sanal:
'Anpassung/Aktualisierung der GUI
If (amount = 1) Then
DUAL_DLFC.DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektrum ausgewahlt"
Else
DUAL_DLFC.DLFC_index.L_anal_stat.Text = amount & " Spektren ausgewahit"
End If

If (Not auto_mod) Then
DLFC_index.L_auto_endzeit.Visible = False
DLFC_index.L_auto_ende.Visible = False

End If
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DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0
End Sub

Private Sub referenz(file As String, ref_add As String)
'Referenz erstellen

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
camdata.Open(file, 512) 'Spektrum 6ffnen; 512 fur Read&Write
id_refl="" 'Referenz reinitialisieren
id_refl = camdata.Param(536936537) & camdata.Param(536936540) 'Referenz von Spektrum auslesen
id_refl =id_refl & ref_add & "/" 'Referenz modifizieren
If (id_refl.Length <= 64) Then
camdata.Param(536936537) = id_refl 'Referenz speichern (Teill)
Elself (id_refl.Length > 64) Then 'Referenz speichern (Teil2)

id_ref2 = Microsoft.VisualBasic.Right(id_refl, id_refl.Length - 64)
id_refl = Microsoft.VisualBasic.Left(id_refl, 64)
camdata.Param(536936537) = id_refl
camdata.Param(536936540) = id_ref2

End If

camdata.Close(0) 'Spektrum schlieBen
End Sub

Private Sub report(file As String, m As Integer, size As Integer)
‘Report erstellen

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten

Dim templ As String 'Reportvorlagendatei

templ = "sanal.tpl" 'Reportvolage definieren

Dim secl As String = "Header" 'Formatvorlage - Sektion Header

Dim sec2 As String = "Tabelle" 'Formatvorlage - Sektion Tabelle

Dim sec3 As String = "Fehler" 'Formatvorlage - Sektion Fehler

camdata.Open(file, 512) 'Spektrum &ffnen

If (m =0) Then
report_anal.ExecuteReport(camdata, templ, secl, 4) 'Schreibe Sektion - Header einmalig
report_anal.ExecuteReport(camdata, templ, sec2, ) 'Schreibe Sektion - Tabelle einmalig

Elself (m > 0) Then

report_anal.ExecuteReport(camdata, templ, sec2, ) 'Schreibe Sektion - Tabelle fir alle Schleifenindizes
If (m = size) Then report_anal.ExecuteReport(camdata, templ, sec3, ) 'Schreibe Sektion - Fehler einmalig

End If

camdata.Close(0) 'Spektrum schlieBen
End Sub

Private Function get_peak_table()
'EINLESEN der Parametertabelle
Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten

Dim array_ges As New ArrayList() ‘Initialisiere Gesamtarray fur riickgabe
Dim peak_table_file As String 'Parametertabellenpfad

peak_table_file = DUAL_DLFC.DLFC_index.TBtxt. Text 'Parametertabellenpfad Ubertragen

Dim obj_peak_table As New StreamReader(peak_table_file) ‘Initialisiere Streamreader Object fur zeilenweil3es einlesen

Dim zeile As String ="

Do
zeile = obj_peak_table.ReadLine() 'Zeile des Objekts Parametertabelle einlesen
If Not zeile Is Nothing Then
array_ges.Add(zeile) 'Zu gesamtarray hinzufligen, wenn nicht leer
End If
Loop Until zeile Is Nothing '‘Bis Parametertabelle zu Ende
obj_peak_table.Close() 'SchlieRe Streamreader-Objekt

Return array_ges
End Function

Private Function check_files_dir(files() As String)
'‘Uberpriife Ordner und Dateinamen
Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten

Dim amount As Integer = files.Count 'Spektrenanzahl definieren

'‘Uberpriife Order "reports"
If (Not (System.lO.Directory.Exists(System.|O.Path.GetDirectoryName(files(0)) _
& "\reports"))) Then

My.Computer.FileSystem.CreateDirectory(System.|O.Path.GetDirectoryName(files(0)) & "\reports")
End If

'Zu erstellende Dateinamen kontrollieren - wenn Dateien vorhanden --> abbrechen
Forj=0To amount - 1
If System.1O.File.Exists(System.|O.Path.GetDirectoryName(files(j)) & "\reports\" _
& System.lO.Path.GetFileNameWithoutExtension(files(j)) & ".rpt") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Reportfile ist im Zielordner bereits vorhanden! Analysenabbruch." _
& vbCrLf & files(j))
Return 1 'Analyseabbruch
End If
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Next
Return 0
End Function
End Class

TOCHTERKLASSE - INPUT_BOX.VB

Public Class input_box {20 Zeilen}
'Benutzer-Eingabemdglichkeit
‘vorrangig fur Interactive Peak Fit - Dokumentation in der Referenz (ID-Key)

Dim _inp_string As String ‘Eingabetext

Public Function eingabe(ByVal _spec As String) '_spec : Name und Pfad des Spektrums
Linput_spec.Text = _spec

_inp_string =" ‘zuriicksetzen

TBinput.Text =" ‘zuriicksetzen
Me.ShowDialog() 'Form zur Eingabe anzeigen
Return _inp_string 'Eingabe-String zuriickgeben

End Function

Private Sub Bok_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bok.Click
_inp_string = TBinput.Text
Me.Close()

End Sub

End Class

KLASSE - AUSWERTUNG.VB

Public Class auswertung {1486 Zeilen}
Dim i, j, k, r As Integer 'Schleifenindizes - r hinzugefugt

Public Sub auswerten(ByVal stat As String)
'Einstiegsfunktion fur Klasse "auswertung".
'Alle Schritte der Auswertung werden hier durchgefiihrt

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
DLFC_index.error_num =0 'Fehlervariable initialisieren
DUAL_DLFC.DLFC_index.L_anal_stat.Visible = True 'Statusanzeige sichtbar

'Variablen definieren
Dim _filepath As String
Dim proben_data(,), lang_data(,), mittel_data(,) As String

_filepath = DUAL_DLFC.DLFC_index.TB_ordner_ausw.Text 'Pfad Ubertragen
DLFC_index.error_num = check_dir(_filepath) 'Uberprife und erstelle Ordner

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_ausw 'Abbruch durch Fehlerabfrage
DLFC_index.error_num = check_files(_filepath) 'Uberprife Dateien

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_ausw 'Abbruch durch Fehlerabfrage
If (DLFC_index.CBlogfile.Checked) Then 'Logfile erstellen, wenn ausgewahlt

'Logfile erstellen wenn Spektren in Ordner mittel und lang vorhanden sind
If (Not System.lO.Directory.GetFiles(_filepath & "mittel\", "*.cnf").Count = 0 And
Not System.|O.Directory.GetFiles(_filepath & "lang\", "*.cnf").Count = 0) Then

Call write_logfile(_filepath) 'Funktionsaufruf - Ausgeben
End If
End If
Call DLFC_index.Update_fct(stat, 0) 'Funktionsaufruf - Update

'Probendaten einlesen: Dateien ohne erste Zeile
proben_data = get_probendaten(_filepath & "auswertung\probendaten.csv") 'Funktionsaufruf - Einlesen

‘Nuklidlisten lang und mittel einlesen: volle Dateien
mittel_data = get_nuklide_data("C:\GENIE2K\ctlfiles\nuklide_mittel.csv") 'Funktionsaufruf - Einlesen
lang_data = get_nuklide_data("C:\GENIE2K \ctlfiles\nuklide_lang.csv") 'Funktionsaufruf - Einlesen

‘Dimensionen Ubertragen

Dim proben_anz, nuk_mit_anz, nuk_lang_anz As Integer
proben_anz = proben_data.GetLength(0)

nuk_mit_anz = mittel_data.GetLength(0) - 1
nuk_lang_anz = lang_data.GetLength(0) - 1
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"---Endergebnistabellen initialisieren---
Dim gesamt_erg(proben_anz, (nuk_mit_anz + nuk_lang_anz) * 2) As String
Dim gesamt_messw(proben_anz, (nuk_mit_anz + nuk_lang_anz) * 2) As String

‘Tabelle fur auswertung.csv
‘Tabelle fur messwerte.csv

If (DLFC_index.CBauto_std.CheckState = CheckState.Unchecked) Then
DLFC_index.PBprogress.Value = 0
DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / (nuk_mit_anz + nuk_lang_anz))
End If

'AUSWERTUNG_MITTEL durchfuhren
DLFC_index.error_num = evaluation_mittel(mittel_data, proben_data, _filepath, gesamt_erg, gesamt_messw)
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_ausw 'Fehlerabfrage

'AUSWERTUNG_LANG durchfiihren
DLFC_index.error_num = evaluation_lang(lang_data, proben_data, _filepath, gesamt_erg, gesamt_messw)
If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo LastLine_ausw 'Fehlerabfrage

‘Gesamttabelle mit Messwerten in messwerte.csv-Datei schreiben
‘Uberschriftenzeile konstruieren [Mittel: Lang:]
Dim mess_header_line As String = ",Mittel:"
Fori=1Tonuk_mit_anz * 2

mess_header_line = mess_header_line +","
Next
mess_header_line = mess_header_line + "Lang:"

'Funktionsaufruf - Uberschrift, Messwerte
'Funktionsaufruf - Messwerttabelle

Call write_line(_filepath & "auswertung\messwerte.csv", mess_header_line)
Call write_str_tbl(_filepath & "auswertung\messwerte.csv", gesamt_messw)

'‘Gesamtergebnis in auswertung.csv-Datei schreiben
‘Uberschriftenzeile erstellen [Mittel: Lang:]
Dim erg_header_line As String = ",Mittel:"
Fori=1To nuk_mit_anz * 2

erg_header_line = erg_header_line +","
Next
erg_header_line = erg_header_line + "Lang:"

'Funktionsaufruf - Uberschrift, Ergebnistabelle
'Funktionsaufruf - Ergebnistabelle

Call write_line(_filepath & "auswertung\auswertung.csv”, erg_header_line)
Call write_str_tbl(_filepath & "auswertung\auswertung.csv", gesamt_erg)

LastLine_ausw:
DUAL_DLFC.DLFC_index.Update_fct("", 0)
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0

End Sub

Private Function evaluation_mittel(nuk_mittel_data(,) As String, probe_data(,) As String,
filepath As String, ByRef ges_erg(,) As String, ByRef ges_messw(,) As String)
‘Berechnungen fiir Auswertung der mittlere Reportdateien durchfiihren

! MITTEL

'Variablen definieren

Dim rptl_data(,), rpt2_data(,) As Double

Dim rpt_acqgstarttime, startzeit As DateTime

Dim rpt_acqgduration, cooldown As Integer

Dim std_list As New List(Of String)

Dim items() As String

Dim probe_nr, proben_anz, nuk_mit_anz As Integer
Dim Ifc_file, unc_file As String

proben_anz = probe_data.GetLength(0)

Forj=0 To (proben_anz - 1)
If (Not probe_data(j, 2) = "0") Then
std_list.Add(j & "," & probe_data(j, 2))
End If
Next

items = 10.Directory.GetFiles(filepath & "mittel\reports", "*.rpt")

If (items.Count Mod 2 = 0 And proben_anz = (items.Count / 2)) Then
wie Probenanzahl

'GroRen definieren und Tabellen erstellen
nuk_mit_anz = nuk_mittel_data.GetLength(0) - 1

Dim eval_calcl_res(proben_anz - 1, nuk_mit_anz - 1) As Double

Dim calc_zeile(nuk_mit_anz - 1) As Double
Dim eval_rpt_mit(nuk_mit_anz - 1, 3) As Double

'Matrizen fur Tabellen aus Reportdateien
'Messstartzeit, Startzeit - Messstartzeit der 1.Probe
'Messlange, Abklingzeit

‘Liste der Standards und Position in Probenreihe
'Alle Reportdateien
'Anzahlvariablen
'Spektrenpfade

‘Liste der Standards mit probennr und Name erstellen

‘dateinamen aller Reportdateien in ordner mittel\reports

‘anzahl der Dateien muss Gerade sein und doppelt so grof3

'Ergebnis der 1.Berechnung
'Zeile der Ergebnistabelle der 1.Berechnung
'Array fur Messwerte von LFC und UNC: Peakenergie | Peakfla-

che(LFC) | Error(UNC) | Peakflache(UNC)
Dim report_complete(proben_anz - 1, (nuk_mit_anz * 2) - 1) As Double
Dim calc_std_res(std_list.Count + 5, nuk_mit_anz) As String
Rwerte + Mittelwerte/Fehler/fAbs/f%/{%"2
Dim calc_result(proben_anz, nuk_mit_anz * 2) As String
Dim obj_StreamWriter As StreamWriter

'Array fiur gesamten Messwertspeicher: 1 Probe pro Zeile
'Standardergebnistabelle - Reihen: Nuklide; Spalten: Standard-

'Endergebnistabelle
'Streamwriter Objekt fir Ausgaben
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Dim write_str As String
Dim origin_std As Integer = 1

'Zeile fur Ausgabe durch Streamwriter
‘Uberpriifung - Originalstandardwerte: 1 = keine daten entf.

i=0
probe_nr=1

'---1.SCHLEIFE: .rpt einlesen - Erste Kalkulation
Do

s Reportfiles einlesen---------------
Ifc_file = items(i)
unc_file = items(i + 1)

rptl_data = get_rpt_table(lfc_file)
If rptl_data(0, 0) ="111,111" Then Return 1

rpt2_data = get_rpt_table(unc_file)
If rptl_data(0, 0) ="111,111" Then Return 1

rpt_acqstarttime = get_acgstarttime(lfc_file)
rpt_acqduration = get_acqduration(lfc_file)

If (i = 0) Then startzeit = rpt_acqstarttime

'Pfad LFC-Reportdatei

'Pfad UNC-Reportdatei

'Reportmatrix - Spalten: Energien | Peakflachen | Fehler)
'111,111: Fehlercode fur Reportfile - Formatfehler

'Reportmatrix - Spalten: Energien | Peakflachen | Fehler)
'111,111: Fehlercode fur Reportfile - Formatfehler

'Funktionsaufruf - Messstartzeit
'Funktionsaufruf - Messzeit

'Messstartzeit der 1.Probe

For j =1 To nuk_mit_anz

‘Matrix initialisieren
eval_rpt_mit(j - 1, 0
eval_rpt_mit(j - 1, 1
eval_rpt_mit(j - 1, 2
eval_rpt_mit(j - 1, 3

)
)
)
)

o
oooo

For k =0 To rptl_data.GetLength(0) - 1
‘auszuwertende Energien, Peakflachen herausschreiben
'Fur Peakenergie +- 1(nuklide_mittel.csv) = Energie der Peaks in RPT

'[0 bis rpt lange - 1]

If (CType(nuk_mittel_data(j, 2), Double) - CType(nuk_mittel_data(j, 3), Double) _
< rptl_data(k, 0) And
CType(nuk_mittel_data(j, 2), Double) + CType(nuk_mittel_data(j, 3), Double) _
> rptl_data(k, 0)) Then

eval_rpt_mit(j - 1, 0) = rpt1_data(k, 0) 'Peakenergie
eval_rpt_mit(j - 1, 1) = rptl_data(k, 1) 'Peakflache (LFC)
eval_rpt_mit(j - 1, 2) = rptl_data(k, 2) 'Fehler(LFC)

eval_rpt_mit(j - 1, 3) = rptl_data(k, 1) 'Peakflache(LFC) - falls UNC Peak nicht vorhanden
End If
Next
Next

For j =1 To nuk_mit_anz
For k = 0 To rpt2_data.GetLength(0) - 1 '[0 bis rpt lange - 1]
‘auszuwertende Fehler und unkorrigierte Peakflache auslesen
If (CType(nuk_mittel_data(j, 2), Double) - CType(nuk_mittel_data(j, 3), Double) _
< rpt2_data(k, 0) And
CType(nuk_mittel_data(j, 2), Double) + CType(nuk_mittel_data(j, 3), Double) _
> rpt2_data(k, 0)) Then

If (Not rpt2_data(k, 2) = 0) Then

eval_rpt_mit(j - 1, 2) = rpt2_data(k, 2) 'Fehler(UNC)

End If

If (Not rpt2_data(k, 1) = 0) Then
eval_rpt_mit(j - 1, 3) = rpt2_data(k, 1) 'Peakflache(UNC)

End If

End If
Next
Next

'Fehlerkorrektur: Fehler der LFC/UNC Korrektur muss korrigiert werden
For j =0 To eval_rpt_mit.GetLength(0) - 1
If (eval_rpt_mit(j, 1) = 0) Then
eval_rpt_mit(j, 2) =0
Else
eval_rpt_mit(j, 2) = Math.Sqrt(eval_rpt_mit(j, 2) + (eval_rpt_mit(j, 1) / eval_rpt_mit(j, 3) * 2))
End If
Next

'Korrektur wenn Zelle nicht 0

cooldown = Convert.ToInt32(rpt_acqgstarttime.Subtract(startzeit). TotalSeconds) 'Abklingzeit berechnen

calc_zeile = calculate_1(eval_rpt_mit, nuk_mittel_data,
probe_data, nuk_mit_anz, cooldown, rpt_acqgduration, probe_nr)  'Funktionsaufruf
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Forj=0To nuk_mit_anz - 1 'zeilen zusammenfiigen (proben zusammenfiigen)
eval_calcl_res(probe_nr - 1, j) = calc_zeile(j) '1.Berechnung
report_complete(probe_nr - 1, (j * 2)) = eval_rpt_mit(j, 1) 'Messwerte: Peakflachen
report_complete(probe_nr - 1, (j * 2) + 1) = eval_rpt_mit(j, 2) 'Messwerte: Fehler

Next

probe_nr = probe_nr + 1 'Probennummer erhéhen
i=i+2 'Schleifenindex erhéhen
Loop Until (i > items.Count - 1)

Fori=0To proben_anz -1 'Messwerte in Gesamtmesswerttabelle Gbertragen
ges_messw(i + 1, 0) = probe_data(i, 0) 'Probenbezeichnungen
Forj=0Tonuk_mit_anz-1 '[0-8]

If i = 0 Then ges_messw(0, (j * 2) + 1) = nuk_mittel_data(j + 1, 0) 'Nuklidnamen

ges_messw(i + 1, (j * 2) + 1) = CStr(report_complete(i, j * 2)) '‘Gesamtmesswertetabelle nur fiir Ausgabe (String)
ges_messw(i + 1, (j * 2) + 2) = CStr(report_complete(i, (j * 2) + 1)) 'Gesamtmesswertetabelle nur fir Ausgabe (String)
Next
Next

calc_std_res = calculate_std(eval_calcl_res, nuk_mittel_data, nuk_mit_anz, std_list)

Call write_line(filepath & "auswertung\standards_init.csv",

"Mittel:") ‘Standards Uberschriftenzeile ausgeben
Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_init.csv", calc_std_res) 'unbearbitete Standards ausgeben in standards_init.csv
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv",

"Mittel:") ‘Standards Uberschriftenzeile ausgeben

'Standards manuell Uberpriifen

If (DLFC_index.CBauto_std.CheckState = CheckState.Unchecked) Then
'Standards zur manuellen Kontrolle in neuer Form (PopUp) anzeigen

Dim frm_std As New standards() 'Instanz der Formklasse standards erstellen
Dim delitems(9) As Integer 'Array fir geléschte Standardwerte
Dim dialog_stat As Integer 'Status fur positive/negative Dialogantwort - wegen Shadowing
Dim val_std(9) As String 'Originalwerte der Standards
Forj=0To nuk_mit_anz - 1 ‘pro Nuklid, Standard-Form aufrufen um Werte zu prifen
frm_std.Lnuklid. Text = calc_std_res(0, j + 1) '‘Nuklidname in PopUp eintragen
Fori=1 To std_list.Count 'Labels und Textboxen mit Standards + R-Werte befillen
frm_std.Lmess.Text = "Mittel:"
frm_std.Controls("L_std" & CStr(i)).Text = calc_std_res(i, 0) ‘Namen der Std in Labels
frm_std.Controls("TBstd" & CStr(i)). Text = calc_std_res(i, j + 1)  'Werte der Std in Textboxen
frm_std.Controls("L_std" & CStr(i)).Visible = True 'Anzeigen
frm_std.Controls("TBstd" & CStr(i)).Visible = True 'Anzeigen
frm_std.Controls("B_d" & CStr(i)).Visible = True 'Anzeigen
val_std(i) = calc_std_res(i, j + 1) '‘Werte der Std in Variable Ubertragen
Next
frm_std.Lmit.Text = calc_std_res(std_list.Count + 1, j + 1) 'Mittelwert der Standards in PopUp schreiben

frm_std.Lstabw.Text = CType(Math.Round(CType(calc_std_res(std_list.Count + 2, j + 1),
Double) * CDbI(100), 2), String) 'STABW der Standards in PopUp schreiben

delitems = {0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, O, 0}
dialog_stat = frm_std.Showform(delitems, val_std)

If dialog_stat = 0 Then '0 = OK
Fori=0 To std_list.Count - 1 'Daten Ubertragen
If (delitems(i) = 1) Then
origin_std =0

calc_std_res(i+1,j+1)=""

lemeeeeee Standardwerte in standard_fin.csv schreiben----------
obj_StreamWriter = System.|O.File.AppendText(filepath & "auswertung\standards_fin.csv")
write_str = "Von Nuklid " & calc_std_res(0, j + 1) & " wurde Standard " _

& calc_std_res(i + 1, 0) & " entfernt!" 'Information welche Werte entfernt wurden
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgeben der Zeile mit Streamwriter
obj_StreamWriter.Close() 'Objekt schlieRen

End If
Next
Else

'Wenn eine Standardform mit Abbruch oder unberechtigt beendet wird
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Abbruch der Auswertung. Daten nicht vollstandig.")
Return 1 '‘Abbruch

End If

Call DLFC_index.Update_fct("ausw", 1)
Next

'Information in standards_fin.csv, wenn keine Standardwerte entfernt wurden

If origin_std = 0 Then
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv", ")
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Else
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv",
"Es wurden keine Werte der Standards entfernt.")
End If

Call recalculate_std(calc_std_res, std_list) 'Neuberechnung der Mittelwerte und Fehler
If origin_std = 0 Then

Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_fin.csv", calc_std_res) ‘'bearbeitete Standards in standards_fin.csv ausgeben
End If

'Standards automatisch Uberpriifen

Elself (DLFC_index.CBauto_std.CheckState = CheckState.Checked) Then

Dim kill_value As Double 'zu léschender Wert

Dim Kill_position As Integer 'Position des zu ldschenden Wertes

Dim num_now As Integer ‘aktuelle Anzahl der Werte

Dim std_anz As Integer '‘Anzahl der Standards

Dim mittelw_pos As Integer 'Position des Mittelwertes in der Standard-Tabelle
Dim stabw_pos As Integer 'Position der Stabw in der Standard-Tabelle
std_anz = std_list.Count 'Anzahl der Standards

mittelw_pos = std_anz + 1 'Position Mittelwert Gbertragen

stabw_pos = std_anz + 2 'Position STABW Ubertragen

Forr =1 To nuk_mit_anz
num_now = 0
Fori=1To std_anz ‘aktuelle Anzahl der Standard-Werte zahlen
If Not (calc_std_res(i, r) = ") Then num_now = hum_now + 1
Next

'Abbruchkriterien, bei welcher genauigkeit der STABW keine weiteren Standardwerte entfernt werden sollen
If (calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.05 Or

calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0525 And num_now =4 Or

calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0575 And num_now = 3 Or

num_now = 2) Then

Else

'SCHLEIFE um STABW zu verringern

Do
kill_value = 0 ‘aktuell zu entfernender Wert
kill_position = 0 'Position des aktuell zu entfernenden Werts
Fori=1To std_anz ‘finde wert welcher am weitesten vom mittelwert entfernt
If Not (calc_std_res(i, r) =") Then 'nur wenn zelle nicht leer
If kill_position = 0 Then ‘erster durchlauf: schreibe Differenz des Wertes und Mittelw
kill_value = Math.Abs(Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) -
Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r))))
kill_position =i 'Setze Position des ersten Wertes
Else 'NICHT erster durchlauf
If (Math.Abs((Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) _
- Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r))))) > kill_value) Then 'Vgl: Wenn DIFF 2.-Wert > DIFF 1.-Wert
kill_value = Math.Abs(Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) _
- Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r)))) 'Setze 2.Wert als zu I6schenden Wert
kill_position =i 'Setze Position des 2. Wertes
End If
End If
End If
Next
calc_std_res(kill_position, r) =" 'schlechtesten Wert I6schen
Call recalculate_std(calc_std_res, std_list) 'Mittelwert/Stabw neu berechnen

femmeeee Standards in standards_fin.csv schreiben----------
obj_StreamWriter = System.|O.File.AppendText(filepath & "auswertung\standards_fin.csv")
write_str = "Von Nuklid " & calc_std_res(0, r) & " wurde Standard " _

& calc_std_res(kill_position, 0) & " entfernt!" 'Information welche Werte entfernt wurden
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe mittel Streamwriter
obj_StreamWriter.Close() ‘Streamwriter-Objekt schlieRen

num_now = 0

Fori=1To std_anz 'Anzahl aktuell vorhandenener Werte zéhlen
If Not (calc_std_res(i, r) = ") Then num_now = num_now + 1
Next

Loop Until (calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.05 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0525 And num_now = 4 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0575 And num_now = 3 Or
num_now = 2) 'Schleife durchfiihren bis Kriterien der Genauigkeit der STABW
erreicht
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End If
Next

Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_fin.csv", calc_std_res)
ausgeben
End If

e Gesamtergebnis berechnen

'Leerzeile ausgeben

‘bearbeitete Standards in standards_fin.csv

Call calculate_erg(calc_result, report_complete, eval_calcl_res, calc_std_res, probe_data, std_list.Count)

Fori=0 To proben_anz
Forj=0 To nuk_mit_anz * 2
ges_erg(i, j) = calc_result(i, j)
Next
Next

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Unvollstandige Reportfiles. " _
& "Anzahl der Reportfiles stimmen nicht mit Probendaten tiberein " _
& "oder ist ungerade." & vbCrLf & "Abbruch der Auswertung!")
Return 1 '‘Abbruch
End If

Return 0
End Function

Private Function evaluation_lang(nuk_lang_data(,) As String, probe_data(,) As String,
filepath As String, ByRef ges_erg(,) As String, ByRef ges_messw(,) As String)
‘Berechnungen fiir Auswertung der langen Reportdateien durchfuhren
'Detailliertere Kommentierung siehe evaluation_mittel() (Zeile 89)

LANG

Dim rptl_data(,), rpt2_data(,) As Double

Dim rpt_acqgstarttime, startzeit As DateTime

Dim rpt_acqduration, cooldown As Integer

Dim std_list As New List(Of String)

Dim items() As String

Dim probe_nr, proben_anz, nuk_lang_anz As Integer
Dim Ifc_file, unc_file As String

proben_anz = probe_data.GetLength(0)

Forj=0 To (proben_anz - 1)
If (Not probe_data(j, 2) = "0") Then
std_list.Add(j & "," & probe_data(j, 2))
End If
Next

items = 10.Directory.GetFiles(filepath & "lang\reports"”, "*.rpt")
If (items.Count Mod 2 = 0 And proben_anz = (items.Count / 2)) Then

'GrofRRen definieren und Tabellen erstellen
nuk_lang_anz = nuk_lang_data.GetLength(0) - 1

Dim eval_calcl_res(proben_anz - 1, nuk_lang_anz - 1) As Double
Dim calc_zeile(nuk_lang_anz - 1) As Double
Dim eval_rpt_lan(nuk_lang_anz - 1, 3) As Double

che(LFC) | Error(UNC) | Peakflache(UNC)
Dim report_complete(proben_anz - 1, (nuk_lang_anz * 2) - 1) As Double
Dim calc_std_res(std_list.Count + 5, nuk_lang_anz) As String
Dim calc_result(proben_anz, nuk_lang_anz * 2) As String
Dim obj_StreamWriter As StreamWriter
Dim write_str As String
Dim origin_std As Integer = 1

i=0
probe_nr=1

'---1.SCHLEIFE: Erste Kalkulation

Ifc_file = items(i)

unc_file = items(i + 1)

rptl_data = get_rpt_table(lfc_file)

If rptl_data(0, 0) = "111,111" Then Return 1

rpt2_data = get_rpt_table(unc_file)
If rpt2_data(0, 0) ="111,111" Then Return 1
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'Ergebnis in Gesamtergebnis Tabelle ibertragen

'Fehlermeldung

‘Liste der Standards mit probennr und Name erstellen

'in item stehen alle dateinamen von ordner mittel\reports

'Ergebnis der 1.Berechnung
'Array fur Messwerte von LFC und UNC: Peakenergie | Peakfla-

‘Array fir gesamten Messwertspeicher: 1 Probe pro Zeile
'Standards + Namen + Mittelwerte/Fehler/fAbs/f%/f%"2

'Uberpriifen ob werte entfernt: 1 = keine daten entf.

'Matrix mit 3 Spalten (peaks,area,error)
'111,111: Fehlercode fiir Reportfile - Formatfehler

'‘Matrix mit 3 Spalten (peaks,area,error)
'111,111: Fehlercode fiir Reportfile - Formatfehler
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rpt_acqstarttime = get_acqstarttime(lfc_file) 'Messstartzeit
rpt_acqduration = get_acqduration(lfc_file) 'Messzeit

If (i = 0) Then startzeit = rpt_acqstarttime

Forj=1 To nuk_lang_anz

‘Matrix initialisieren

eval_rpt_lan(j - 1, 0)
eval_rpt_lan(j - 1, 1)
eval_rpt_lan(j - 1, 2)
eval_rpt_lan(j - 1, 3)

o
oooo

For k = 0 To rptl_data.GetLength(0) - 1
‘auszuwertende Peaks, Peakflachen herausschreiben (Fir Energie +- Energie = Energie der Peaks in RPT)
If (CType(nuk_lang_data(j, 2), Double) - CType(nuk_lang_data(j, 3), Double) _
< rptl_data(k, 0) And
CType(nuk_lang_data(j, 2), Double) + CType(nuk_lang_data(j, 3), Double) _
> rptl_data(k, 0)) Then

eval_rpt_lan(j - 1, 0) = rpt1_data(k, 0) 'Peakenergie
eval_rpt_lan(j - 1, 1) = rptl_data(k, 1) 'Peakflache(LFC)
eval_rpt_lan(j - 1, 2) = rpt1_data(k, 2) 'Fehler(LFC)
eval_rpt_lan(j - 1, 3) = rptl_data(k, 1) 'Peakflache(LFC) - falls UNC Peak nicht vorhanden
End If
Next
Next

For j=1 To nuk_lang_anz
For k = 0 To rpt2_data.GetLength(0) - 1 [0 bis rpt lange - 1]
‘auszuwertende Fehler herausschreiben
If (CType(nuk_lang_data(j, 2), Double) - CType(nuk_lang_data(j, 3), Double) _
< rpt2_data(k, 0) And
CType(nuk_lang_data(j, 2), Double) + CType(nuk_lang_data(j, 3), Double) _
> rpt2_data(k, 0)) Then

If (Not rpt2_data(k, 2) = 0) Then

eval_rpt_lan(j - 1, 2) = rpt2_data(k, 2) 'Fehler(UNC)

End If

If (Not rpt2_data(k, 1) = 0) Then
eval_rpt_lan(j - 1, 3) = rpt2_data(k, 1) '‘Peakflache(UNC)

End If

End If
Next
Next

'Fehlerkorrektur: Fehler der LFC/UNC Korrektur muss korrigiert werden
For j=0 To eval_rpt_lan.GetLength(0) - 1
If (eval_rpt_lan(j, 1) = 0) Then
eval_rpt_lan(j, 2) =0
Else
eval_rpt_lan(j, 2) = Math.Sqrt(eval_rpt_lan(j, 2) + (eval_rpt_lan(j, 1) / eval_rpt_lan(j, 3) " 2))
End If
Next

cooldown = Convert.ToInt32(rpt_acqstarttime.Subtract(startzeit). TotalSeconds)

oo 1.Berechnung fir Zahlrate pro Gramm Einwaage der Probe----------
calc_zeile = calculate_1(eval_rpt_lan, nuk_lang_data,
probe_data, nuk_lang_anz, cooldown, rpt_acqduration, probe_nr)

Forj=0Tonuk_lang_anz - 1 ‘zeilen zusammenfiigen (proben zusammenfigen)
eval_calcl_res(probe_nr - 1, j) = calc_zeile(j)
report_complete(probe_nr - 1, (j * 2)) = eval_rpt_lan(j, 1)
report_complete(probe_nr - 1, (j * 2) + 1) = eval_rpt_lan(j, 2)

Next

probe_nr = probe_nr + 1
i=i+2
Loop Until (i > items.Count - 1)

Fori=0To proben_anz - 1 ‘Messwerte in Gesamtmesswerttabelle Gibertragen
ges_messw(i + 1, 0) = probe_data(, 0)
Forj=0Tonuk_lang_anz - 1
Ifi = 0 Then ges_messw(0, ges_erg.GetLength(1) - (2 * nuk_lang_anz) + (j * 2)) = nuk_lang_data(j + 1, 0)

ges_messw(i + 1, ges_erg.GetLength(1) - (2 * nuk_lang_anz) + (j * 2)) = CStr(report_complete(i, j * 2))
ges_messw(i + 1, ges_erg.GetLength(1) - (2 * nuk_lang_anz) + (j * 2) + 1) = CStr(report_complete(i, (j * 2) + 1))
Next
Next

Fori=0 To proben_anz 'Ergebnis in Gesamtergebnis Tabelle Gibertragen
Forj=1To nuk_lang_anz * 2
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ges_erg(i, j + ges_erg.GetLength(1) - 1 - (nuk_lang_anz * 2)) = calc_result(, j)
Next

Next

calc_std_res = calculate_std(eval_calcl_res, nuk_lang_data, nuk_lang_anz, std_list)
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_init.csv",

Call write_line(filepath & "auswertung\standards_init.csv",

"Lang:")
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv",

Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv",
"Lang:")

Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_init.csv", calc_std_res)

'Standards manuell Giberprifen

If (DLFC_index.CBauto_std.CheckState = CheckState.Unchecked) Then
‘Standards zur manuellen Kontrolle in neuer Form (PopUp) anzeigen

Dim frm_std As New standards()
Dim delitems(9) As Integer

Dim dialog_stat As Integer

Dim val_std(9) As String

Forj=0To nuk_lang_anz - 1
frm_std.Lnuklid. Text = calc_std_res(0, j + 1)

Fori=1 To std_list.Count 'Labels und Textboxen mit Standards + R-Werte befillen
frm_std.Lmess.Text = "Lang:"
frm_std.Controls("L_std" & CStr(i)).Text = calc_std_res(i, 0) ‘Namen der Std in Labels
frm_std.Controls("TBstd" & CStr(i)). Text = calc_std_res(i, j + 1) ‘Werte der Std in Labels
frm_std.Controls("L_std" & CStr(i)).Visible = True 'Anzeigen
frm_std.Controls("TBstd" & CStr(i)).Visible = True ‘Anzeigen
frm_std.Controls("B_d" & CStr(i)).Visible = True 'Anzeigen
val_std(i) = calc_std_res(i, j + 1)
Next
frm_std.Lmit.Text = calc_std_res(std_list.Count + 1, j + 1) ‘Mittelwert der Standards in PopUp schreiben
frm_std.Lstabw.Text = CType(Math.Round(CType(calc_std_res(std_list.Count + 2, j + 1),
Double) * 100, 2), String) 'STABW der Standards in PopUp schreiben

delitems = {0, 0, 0,0, 0, 0, 0, O, O, 0}
dialog_stat = frm_std.Showform(delitems, val_std)
If (dialog_stat = 0) Then '0 = 0K

Fori=0 To std_list.Count - 1 '‘Daten uUbertragen

If (delitems(i) = 1) Then
origin_std = 0
calc_std_res(i+1,j+1)=""

obj_StreamWriter = System.lO.File.AppendText(filepath & "auswertung\standards_fin.csv")
write_str = "Von Nuklid " & calc_std_res(0, j + 1) & " wurde Standard " _
& calc_std_res(i + 1, 0) & " entfernt!"
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str)
obj_StreamWriter.Close()

End If
Next

Else
‘Wenn eines der Standardforms unberechtigt beendet wird
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Abbruch der Auswertung. Daten nicht vollstéandig.")
Return 1
End If
Next

If origin_std = 0 Then

Else
Call write_line(filepath & "auswertung\standards_fin.csv",
"Es wurden keine Werte der Standards entfernt.")
End If

Call recalculate_std(calc_std_res, std_list) ‘Neuberechnung der Mittelwerte und Fehler
If origin_std = 0 Then

Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_fin.csv", calc_std_res)
End If

'Standards automatisch tiberpriifen

Elself (DLFC_index.CBauto_std.CheckState = CheckState.Checked) Then
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Dim kill_value As Double 'zu léschender Wert

Dim Kill_position As Integer 'Position des zu I6schenden Wertes

Dim num_now As Integer ‘aktuelle Anzahl der Werte

Dim std_anz As Integer 'Anzahl der Standards

Dim mittelw_pos As Integer 'Position des Mittelwertes in der Standard-Tabelle
Dim stabw_pos As Integer 'Position der Stabw in der Standard-Tabelle

std_anz = std_list.Count
mittelw_pos = std_anz + 1
stabw_pos = std_anz + 2
Forr =1 To nuk_lang_anz

num_now = 0

Fori=1Tostd_anz ‘wieviele werte sind aktuell vorhanden?
If Not (calc_std_res(i, r) = ") Then num_now = num_now + 1
Next

If (calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.05 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0525 And num_now =4 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0575 And num_now = 3 Or
num_now = 2) Then

Else
Do 'SCHLEIFE um Stabw zu verkleinern
kill_value = 0
kill_position = 0
Fori=1To std_anz ‘finde wert welcher am weitesten vom mittelwert enf
If Not (calc_std_res(i, r) =") Then ‘nur wenn zelle nicht leer
If kill_position = 0 Then
‘erster durchlauf: schreibe Differenz des Wertes und Mittelw
kill_value = Math.Abs(Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) -
Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r))))
kill_position =i 'Setze Position des ersten Wertes
Else
'NICHT erster durchlauf
If (Math.Abs((Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) _
- Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r))))) > kill_value) Then 'Vgl: Wenn DIFF 2.-Wert > DIFF 1.-Wert
kill_value = Math.Abs(Math.Abs(CDbl(calc_std_res(mittelw_pos, r))) _
- Math.Abs(CDbl(calc_std_res(i, r)))) 'Setze 2.Wert als zu I6schenden
kill_position =i 'Setze Position des 2. Wertes
End If
End If
End If
Next
calc_std_res(kill_position, r) =" 'schlechtesten Wert l6schen
Call recalculate_std(calc_std_res, std_list) 'Mittelwert/Stabw neu berechnen

obj_StreamWriter = System.lO.File.AppendText(filepath & "auswertung\standards_fin.csv")
write_str = "Von Nuklid " & calc_std_res(0, r) & " wurde Standard " _

& calc_std_res(kill_position, 0) & " entfernt!"
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str)
obj_StreamWriter.Close()

num_now = 0

Fori=1To std_anz ‘wieviele werte sind aktuell vorhanden?
If Not (calc_std_res(i, r) = ") Then num_now = num_now + 1
Next

Loop Until (calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.05 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0525 And num_now = 4 Or
calc_std_res(stabw_pos, r) < 0.0575 And num_now = 3 Or
num_now = 2)

End If
Next
Call write_str_tbl(filepath & "auswertung\standards_fin.csv", calc_std_res)
End If

femee Ergebnis berechnen----------------
Call calculate_erg(calc_result, report_complete, eval_calcl_res, calc_std_res, probe_data, std_list.Count)

Fori=0 To proben_anz 'Ergebnis in Gesamtergebnis Tabelle Gibertragen

Forj=1To nuk_lang_anz * 2
ges_erg(i, j + ges_erg.GetLength(1) - 1 - (nuk_lang_anz * 2)) = calc_result(i, j)
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Next
Next

Else
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Unvollstandige Reportfiles. " _
& "Anzahl der Reportfiles stimmen nicht mit Probendaten iberein " _
& "oder ist ungerade." & vbCrLf & "Abbruch der Auswertung!")

Return 1
End If

Return 0
End Function

Private Function calculate_1(rpt(,) As Double, nuk_data(,) As String, probe(,) As String,
nuk_anz As Integer, coold As Integer, acqt As Integer, i As Integer)
'Erste Berechnung der Auswertung - Zahlrate pro Gramm

'i = probennummer
Dim calcl_res(nuk_anz - 1) As Double ‘Werte aller Nuklide einer Probe
Dim j As Integer 'Schleifenindex

Forj=0Tonuk_anz -1
If (rpt(j, 1) = 0) Then
calcl_res(j)=0

Else
calcl_res(j) = (CType(rpt(j, 1), Double) * Math.Log(2)) _
/ (CType(nuk_data(j + 1, 1), Double) * Math.Exp(-Math.Log(2) * coold _
/ CType(nuk_data(j + 1, 1), Double)) * (1 - Math.Exp(-Math.Log(2) * acqt _
| CType(nuk_data(j + 1, 1), Double)))) _
/ CType(probe(i - 1, 1), Double) 'Zahlrate pro Gramm berechnen
End If
Next
Return calcl_res
End Function

Private Function calculate_std(calc1_res(,) As Double, nuk_data(,) As String,
nuk_anz As Integer, std_list As List(Of String))
'‘Berechnung R-Werte(Z&hlraten pro Mikrogramm) der Standards,
‘den Mittelwert, die Standardabweichung sowie den Standardfehler des Mittelwerts

Dim calc_std_res(std_list.Count - 1 + 6, nuk_anz) As String 'Ergebnisarray: #STD + 5 Berechnung + Name, #Nuklide
Dim std_pos(std_list.Count - 1) As Integer ‘Liste der Standardpositionen in Probenreihe

Dim std_akt As Integer ‘aktueller Standard fuir suche in Nuklide_mittel

Dim qu_sum As Double 'Quadratsumme - dient zur Berechnung

Dim value_anz As Integer '‘Anzahl der Werte

Fori=0 To std_list.Count - 1

std_pos(i) = CType(std_list(i).Split(",")(0), Integer) 'Positionen der standards in probenliste
calc_std_res(i + 1, 0) = std_list(i).Split(",")(1) ‘Namen der standards in Ergebnisarray eintragen
Next

‘Bezeichnungen der Zeilen unterhalb der R-Wertetabelle eintragen
calc_std_res(std_list.Count + 1, 0) = "Mittelwert"
calc_std_res(std_list.Count + 2, 0) = "Standardabweichung"
calc_std_res(std_list.Count + 3, 0) = "Fehler des Mittelwerts(FdM)"
calc_std_res(std_list.Count + 4, 0) = "FdM %"
calc_std_res(std_list.Count + 5, 0) = "FdM %"2"

R aulere SCHLEIFE zur Berechnung der Standards - R-Werte, Mittelwerte, Fehler
Zeilen - Standards
For i =0 To calc_std_res.GetLength(0) - 1 ‘Name, Standards, 5 Berechnungen

If (i <= std_list.Count - 1) Then
For k = 4 To nuk_data.GetLength(1) - 1

If (calc_std_res(i + 1, 0) = nuk_data(0, k)) Then ‘Namen der Std mit denen aus Nuklid_mittel vergleichen
std_akt = k 'Position des aktuellen Standards definieren
End If
Next
End If

'------—-innere SCHLEIFE zur Berechnung der Standards - R-Werte, Mittelwerte, Fehler
' -Spalten - Nuklide
Forj=0Tonuk_anz -1

If (i = 0) Then calc_std_res(0, j + 1) = nuk_data(j + 1, 0) 'Nuklidenamen in erste Zeile eintragen
If (i <= std_list.Count - 1) Then 'R-Werte der Standards berechnen
If (Not nuk_data(j + 1, std_akt) =" And Not nuk_data(j + 1, std_akt) ="0" _
And Not calcl_res(std_pos(i), j) = 0) Then 'Fehlerabfrage

calc_std_res(i + 1, j + 1) = CType(calc1_res(std_pos(i), j) _
/ CType(nuk_data(j + 1, std_akt), Double), String) 'Berechnung des R-Werts

Else
calc_std_res(i+1,j+1) =
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End If

Elself (i = std_list.Count) Then ‘Mittelwerte der R-Werte berechnen
value_anz =0
Fork =0 To std_list.Count - 1 'Summe der Werte bilden
If Not (calc_std_res(k + 1, j+ 1) ="") Then 'Nur wenn Zelle nicht leer

value_anz =value_anz + 1
calc_std_res(i + 1, j + 1) = CType(CType(calc_std_res(i + 1, j + 1), Double) +
CType(calc_std_res(k + 1, j + 1), Double), String) 'Mittelwert bilden

End If
Next
calc_std_res(i + 1, + 1) = CType(CType(calc_std_res(i + 1, j + 1), Double) /
CType(value_anz, Double), String) 'Division der Wertanzahl
Elself (i = std_list.Count + 1) Then ‘Standardabweichung der R-Werte vom Mittelwert
qu_sum =0

value_anz =0

Fork =0 To std_list.Count - 1
If Not (calc_std_res(k + 1, j+ 1) ="") Then 'Nur wenn Zelle nicht leer
value_anz =value_anz + 1
qu_sum = CType(qu_sum +
((CType(calc_std_res(k + 1, j + 1), Double) -
CType(calc_std_res(std_list.Count + 1, j + 1),
Double)) » 2), String) ‘Berechnung der Standardabweichung
End If

Next

calc_std_res(i + 1, ] + 1) = CType(Math.Sqrt(qu_sum /
CType(value_anz - 1, Double)), String) ‘vorerst ohne division durch mittelwert, da spater stabw nochmal verwendet wird

Elself (i = std_list.Count + 2) Then 'Fehler des Mittelwets - absolut berechnen
value_anz =0
For k =0 To std_list.Count - 1

If Not (calc_std_res(k + 1, j+ 1) = ") Then ‘Nur wenn Zelle nicht leer
value_anz = value_anz + 1 'Anzahl der Werte festlegen
End If
Next
calc_std_res(i + 1, j + 1) = CType(Math.Sqrt((calc_std_res(i, j + 1) ~ 2) /
CType(value_anz, Double)), String) 'Fehler des Mittelwerts absolut berechnen

calc_std_res(i, j + 1) = CType(CType(calc_std_res(i, j + 1),
Double) / CType(calc_std_res(std_list.Count + 1, j + 1),
Double), String) 'STABW in Prozent umrechnen (durch Mittelwert dividieren)

Elself (i = std_list.Count + 3) Then 'Fehler des Mittelwerts in Prozent berechnen
calc_std_res(i + 1, j + 1) = CType(CType(calc_std_res(std_list.Count + 3, j + 1), Double) /
CType(calc_std_res(std_list.Count + 1, j + 1), Double), String)

Elself (i = std_list.Count + 4) Then ‘(Fehler des Mittelwerts in Prozent) ~2 berechnen
calc_std_res(i + 1, j + 1) = CType((CType(calc_std_res(std_list.Count + 4, j + 1), Double) ~ 2), String)

End If
Next
Next

Return calc_std_res
End Function

Private Sub recalculate_std(ByRef std_res(,) As String, std_Ist As List(Of String))
‘Neuberechnung des Mittelwerts und der Fehler der Standardtabelle
'nach Anderung der R-Werte durch den Benutzer

Dim std_pos(std_lIst.Count - 1) As Integer 'Liste der Standardpositionen in Probenreihe
Dim qu_sum As Double '‘Quadratsumme - dient zur Berechnung
Dim value_anz As Integer 'Anzahl der Werte

'neu zu berechnende Zellen leeren
For i = std_lIst.Count + 1 To std_res.GetLength(0) - 1
For j=1To std_res.GetLength(1) - 1
std_res(i, j) ="0"
Next
Next

e auRere SCHLEIFE zur Berechnung der Standards - R-Werte, Mittelwerte, Fehler

'Zeilen - Standards
For i =0 To std_res.GetLength(0) - 1 ‘Name, Standards, 5 Berechnungen

e innere SCHLEIFE zur Berechnung der Standards - Mittelwerte, Fehler
'Spalten - Nuklide
For j= 0 To std_res.GetLength(1) - 2
If (i = std_Ist.Count) Then ‘Mittelwerte der R-Werte berechnen

value_anz =0

Fork =0 To std_Ist.Count - 1 'Summe der R-Werte der Standards eines Nuklids bilden
If Not (std_res(k + 1, j + 1) ="") Then ‘Nur wenn Zelle nicht leer
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value_anz = value_anz + 1
std_res(i + 1, + 1) = CType(std_res(i + 1, j + 1), Double) +
CType(std_res(k + 1, j + 1), Double) ‘Berechnung
End If
Next

std_res(i + 1, ] + 1) = CType(CType(std_res(i + 1, j + 1), Double) /

CType(value_anz, Double), String) 'Division der Summe durch Anzahl der Werte
Elself (i = std_Ist.Count + 1) Then 'Standardabweichung der R-Werte vom Mittelwert berechnen
qu_sum =0

value_anz =0

Fork =0 To std_Ist.Count - 1
If Not (std_res(k + 1, j + 1) ="") Then 'Nur wenn Zelle nicht leer
value_anz =value_anz + 1
qu_sum = CType(qu_sum + ((CType(std_res(k + 1, j + 1), Double) -
CType(std_res(std_Ist.Count + 1, j + 1),
Double)) ~ 2), String) 'Quadratsumme der Abweichungen der Werte vom Mittelwert
End If
Next

std_res(i + 1, j + 1) = CType(Math.Sqrt(qu_sum /
CType(value_anz - 1, Double)), String) ‘Berechnung der absoluten standardtabweichung
->vorerst ohne division durch den mittelwert, da stabw im nachsten schritt nochmal verwendet wird

Elself (i = std_Ist.Count + 2) Then 'Standardfehler des mittelwerts (absolut) berechnen
value_anz =0
For k=0 To std_Ist.Count - 1

If Not (std_res(k + 1, j + 1) ="") Then 'Nur wenn Zelle nicht leer
value_anz = value_anz + 1
End If
Next
std_res(i + 1, j + 1) = CType(Math.Sqrt((std_res(i, j + 1) ~ 2) /
CType(value_anz, Double)), String) ‘Standardfehler des mittelwerts (absolut) berechnen

std_res(i, j + 1) = CType(CType(std_res(i, j + 1), Double) /
CType(std_res(std_Ist.Count + 1, j + 1), Double), String) 'STABW in Prozent umrechnen

Elself (i = std_Ist.Count + 3) Then 'Fehler% berechnen
std_res(i + 1, j + 1) = CType(CType(std_res(std_Ist.Count + 3, j + 1), Double) /
CType(std_res(std_Ist.Count + 1, j + 1), Double), String)

Elself (i = std_Ist.Count + 4) Then ‘(Fehler%)"2 berechnen
std_res(i + 1, j + 1) = CType((CType(std_res(std_Ist.Count + 4, j + 1), Double) * 2), String)
End If
Next
Next
End Sub

Private Sub calculate_erg(ByRef result(,) As String, ByVal report(,) As Double, ByVal calcl(,) As Double,
ByVal calc_std(,) As String, proben(,) As String, std_anz As Integer)
'‘Berechnung des Endergebnisses
Dim i, j, k As Integer 'Schleifenindizes

For k =1 To calc_std.GetLength(1) - 1

result(0, (k * 2) - 1) = calc_std(0, k) ‘Nuklidnamen in result eintragen
Next
For k = 0 To proben.GetLength(0) - 1

result(k + 1, 0) = proben(k, 0) 'Probennamen in result eintragen
Next

feemeeee aulere SCHLEIFE: Zeilen - Proben
For i =0 To result.GetLength(0) - 2

temmmeees innere SCHLEIFE: Spalten - Nuklide
For j=1To calc_std.GetLength(1) - 1
result(i + 1, (j * 2) - 1) = CType(calcl(i, j- 1)/
CType(calc_std(std_anz + 1, j), Double), String) 'ug/g Berechnen

If (Not report(i, (j * 2) - 1) = 0) Then ‘wenn Integrationsfehler nicht 0
result(i + 1, (j * 2)) = CType(Math.Sqrt(CType _
(calc_std(std_anz + 5, j), Double) +
(report(i, (j * 2) - 1) / CDbI(100)) ~ 2), String) 'Fehler berechnen

result(i + 1, (j * 2)) = CType(CType(result(i+ 1, ( * 2) _
- 1), Double) * CType(result(i + 1, (j * 2)), Double), String) 'Relativen Fehler in absoluten Fehler umrechnen

Else
result(i + 1, (j * 2)) = CStr(0) 'Fehler = 0, wenn Integrationsfehler = 0
End If
Next
Next
End Sub

Private Sub write_str_tbl(fp As String, str_tbl(,) As String)
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'Schreibe gesamte Stringtabelle in Ausgabedatei

Dim obj_StreamWriter As StreamWriter 'Streamwriter-Objekt initialisieren
Dim write_str As String 'Ausgabezeile initialisieren
Dim i, j As Integer 'Schleifenindizes

obj_StreamWriter = System.|O.File.AppendText(fp)

For i =0 To str_tbl.GetLength(0) - 1

write_str = Replace(str_tbl(i, 0), ",", ".") ‘erste Zelle der akt. Zeile inkl. Austausch des Dezimalzeichen

For j=1To str_tbl.GetLength(1) - 1

write_str = write_str & "," & Replace(str_tbl(, j), ",", ".") ‘erweitere Ausgabezeile mit Zellen der gesamten Zeile inkl. Austausch
des Dez.Zeichens
Next
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Schreibe Ausgabezeile
Next
obj_StreamWriter.Close() 'SchlieBe Streamwriter-Objekt
End Sub

Private Sub write_logfile(_directory As String)
‘Erstelle Dokumentationsdatei als Uberblick aller Referenzen der ausgewerteten Spektren

Application.DoEvents() ‘Windows-Events von Form bearbeiten
Dim camdata As New CanberraDataAccessLib.DataAccess 'neue Instanz der Canberra-DataAccess-Klasse
DLFC_index.error_num =0 'Fehlervariable initialisieren

‘Variablen initialisieren

Dim spec_files() As String 'Pfade der Spektren

Dim p As Integer ‘Schleifenindizes

Dim obj_StreamWriter As StreamWriter 'StremWriter-Objekt - f. Konstruktion der Ausgabedatei
Dim write_str As String 'zu schreibende Zeile

Dim id_refl As String 'Referenz

obj_StreamWriter = System.lO.File.AppendText(_directory & "auswertung\logfile.csv") 'Streamwriter-Objekt: Zieldatei

'Header der logdfile.csv Datei
write_str =""
write_str = "Spektrenreferenzen bei Auswertung am: "

'Ausgabezeile initialisieren

& DateTime.Now().ToString("dd.MM.yyyy HH:m_m") 'Header konstruieren
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei
write_str =" 'Ausgabezeile leeren
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei
write_str = "Spektrenname,Referenz" 'Uberschriftenzeile Konstruieren
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei

'MITTLERE Spektren auslesen und in Referenz in Logfile Ubertragen
_directory = DUAL_DLFC.DLFC_index.TB_ordner_ausw.Text
spec_files = 10.Directory.GetFiles(_directory & "mittel\", "*.cnf")

DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Value = 0 'Fortschrittsbalken initialisieren
DUAL_DLFC.DLFC_index.PBprogress.Step = CInt(100 / 8) 'Fortschrittsbalken-SchrittgroRe definieren
For p = 0 To spec_files.Count - 1

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo Lastline_log ‘Error: Abbruch

camdata.Open(spec_files(p), 512) 'Spektrum &ffnen; 512 fur Read&Write

id_reft="" 'Referenz reinitialisieren

id_refl = camdata.Param(536936537) & camdata.Param(536936540) 'Referenz von Spektrum auslesen

camdata.Close(0) 'Spektrum schlieBen

write_str ="" 'Ausgabezeile leeren

write_str = System.lO.Path.GetFileName(spec_files(p)) & "," 'Dateiname eintragen und "," als Trennzeichen

write_str = write_str & Replace(id_ref1, ",", ".") 'Referenz hinzufiigen (ungewollte Trennzeichen vermeiden)

obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei

If (p = CInt(spec_files.Count / 4) Or
p = Cint(spec_files.Count / 2) Or
p = Cint(spec_files.Count * 3/ 4) Or
p = spec_files.Count) Then

Call DLFC_index.Update_fct("logf", 1) 'Fortschrittsbalken - Schritt
End If
Next
write_str =" 'Ausgabezeile leeren
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei

'LANGE Spektren auslesen und in Referenz in Logfile Gbertragen
write_str = "Lang:"
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei

_directory = DUAL_DLFC.DLFC_index.TB_ordner_ausw.Text
spec_files = 10.Directory.GetFiles(_directory & "lang\", "*.cnf")
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For p = 0 To spec_files.Count - 1

If DLFC_index.error_num = 1 Then GoTo Lastline_log 'Error: Abbruch

camdata.Open(spec_files(p), 512) 'Spektrum 6ffnen; 512 fur Read&Write

id_refl="" 'Referenz reinitialisieren

id_refl = camdata.Param(536936537) & camdata.Param(536936540) 'Referenz von Spektrum auslesen
camdata.Close(0) 'Spektrum schlieBen

write_str = System.lO.Path.GetFileName(spec_files(p)) & "," ‘Dateiname eintragen und "," als Trennzeichen
write_str = write_str & Replace(id_ref1, ",", ".") 'Referenz hinzufiigen (ungewollte Trennzeichen vermeiden)
obj_StreamWriter.WriteLine(write_str) 'Ausgabe in Datei

If (p = CInt(spec_files.Count / 4) Or
p = Cint(spec_files.Count / 2) Or
p = Cint(spec_files.Count * 3/ 4) Or
p = spec_files.Count) Then
Call DLFC_index.Update_fct("logf", 1) 'Fortschrittsbalken - Schritt
End If
Next

obj_StreamWriter.Close()
Lastline_log:
End Sub

Private Sub write_line(fp As String, line As String)
'Schreibe einzelne Zeile in Zieldatei

Dim obj_StreamWriter As StreamWriter 'Initialisiere Streamwriter

obj_StreamWriter = System.l0.File.AppendText(fp) ‘Definiere Zieldatei

obj_StreamWriter.WriteLine(line) 'Schreibe Ausgabezeile

obj_StreamWriter.Close() 'SchlieRe Streamwriter-Objekt
End Sub

Private Function check_dir(filepath As String)
'‘Uberpriifung der Ordnerstruktur

'Abbruch wenn Auswertungsordner nicht exisitiert
If (Not (System.lO.Directory.Exists(filepath & "auswertung”))) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Auszuwertender Ordner existiert nicht!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1 'Fehlerriickgabe

Else

'Abbruch wenn Ordner "mittel" und "reports” nicht vorhanden
If (Not (System.lO.Directory.Exists(filepath & "mittel"))) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der mittleren Messreihe nicht verfigbar!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1 'Fehlerriickgabe

Else
If (Not (System.lO.Directory.Exists(filepath & "mittel\reports"))) Then

System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der mittleren Messreihe nicht verfiigbar!" & vbCrLf _

& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1 'Fehlerriickgabe

End If
End If

'‘Abbruch wenn Ordner "lang" und "reports” nicht vorhanden
If (Not (System.lO.Directory.Exists(filepath & "lang"))) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der langen Messreihe nicht verfugbar!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1
Else
If (Not (System.lO.Directory.Exists(filepath & "lang\reports"))) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der langen Messreihe nicht verfigbar!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1
End If
End If

End If

Return 0 'positive Riickgabe
End Function

Private Function check_files(filepath As String)
‘Uberpriifung der notwendigen Analysedateien

Dim items() As String ‘Array aller Pfade der Reportdateien
'‘Abbruch wenn benétigte Dateien zur Auswertung nicht vorhanden sind

items = 10.Directory.GetFiles(filepath & "mittel\reports") 'MITTEL - Reportdateien speichern
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If (items.Count = 0) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der mittleren Messreihe nicht verfugbar!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn keine mittleren Reports vorhanden
End If
items = 10.Directory.GetFiles(filepath & "lang\reports") 'LANG - Reportdateien speichern

If (items.Count = 0) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Reportfiles der langen Messreihe nicht verfugbar!" & vbCrLf _
& "Abbruch der Auswertung.")
Return 1 'Fehlerriickgabe wenn keine langen Reports vorhanden
End If

If (Not System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\probendaten.csv")) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Fehlende Probendaten! Abbruch der Auswertung." _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\probendaten.csv")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn probendaten.csv nicht vorhanden

Elself (Not System.|O.File.Exists("C:\\GENIE2K\ctlfiles\nuklide_lang.csv")) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Fehlende Nuklidliste! Abbruch der Auswertung." _
& vbCrLf & "C:\GENIE2K\ctlfiles\nuklide_lang.csv")

Return 1 'Fehlerrickgabe wenn nuklide_lang.csv nicht vorhanden

Elself (Not System.IO.File.Exists("C:\GENIE2K \ctlfiles\nuklide_mittel.csv")) Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Fehlende Nuklidliste! Abbruch der Auswertung." _
& vbCrLf & "C:\GENIE2K\ctlfiles\nuklide_mittel.csv")

Return 1 'Fehlerrickgabe wenn nuklide_mittel.csv nicht vorhanden
End If

'Abbruch wenn Ausgabedateien bereits vorhanden

If System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\auswertung.csv") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung.” _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\auswertung.csv")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn auswertung.csv bereits vorhanden

Elself System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\standards_init.csv") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung.” _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\standards_init.csv")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn standards_init.csv bereits vorhanden

Elself System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\standards_fin.csv") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung.” _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\standards_fin.csv")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn standards_fin.csv bereits vorhanden

Elself System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\messwerte.csv") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung." _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\messwerte.csv")

Return 1 'Fehlerrickgabe wenn messwerte.csv bereits vorhanden

Elself System.lO.File.Exists(filepath & "auswertung\logfile.csv") Then
System.Windows.Forms.MessageBox.Show _
("Ausgabedatei ist im Zielordner bereits vorhanden! Abbruch der Auswertung." _
& vbCrLf & filepath & "auswertung\logfile.csv")

Return 1 'Fehlerriickgabe wenn logfile.csv bereits vorhanden
End If
Return 0 'positiver Ruckgabewert

End Function

Public Function get_probendaten(file As String)
'‘Datei probendaten.csv einlesen mit Streamreader-Klasse

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
Dim data_file As New StreamReader(file) 'Streamreader-Klasse

Dim zeile As String =" ‘Zeile initalisieren

Dim arr_zeilen As New ArrayList() 'Array aller eingelesenen Zeilen
Dim zeilenwerte() As String ‘einzelne Werte einer Zeile

Dim j As Integer 'Schleifenindex

Dim data_size As Integer 'Zeilenanzahl

"---Zeilenweises EINLESEN---
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Do While Not (zeile Is Nothing)
zeile = data_file.ReadLine()
If Not (zeile Is Nothing) Then
arr_zeilen.Add(zeile)
End If
Loop
data_file.Close()

data_size = arr_zeilen.Count
Dim data(data_size - 2, 2) As String

‘Tabelle einlesen und in arrays aufteilen
For j =0 To data_size - 2

zeilenwerte = arr_zeilen(j + 1).Split(CType(

data(j, 0) = Replace(zeilenwerte(0), ".", ",")

data(j, 1) = Replace(zeilenwerte(1), ".", ",")

data(j, 2) = Replace(zeilenwerte(2), ".", ",")
Next

Return (data)
End Function

Public Function get_nuklide_data(file As String)

» Char()))

‘Erstellen einer Liste aller Zeilen

'Zeilenanzahl definieren
-2 weil index von 0 - datasize; erste zeile in probedata = namen

'ZEILEN TRENNEN
'Probenbezeichnung
'Masse der Probeneinwaage
‘Standardbezeichnung bzw. O=kein Standard

'Ruckgabe der probendaten Tabelle

'Einlesen der Dateien nuklide_mittel.csv und nuklide_lang.csv mittels Streamreader-Klasse

Application.DoEvents()

Dim data_file As New StreamReader(file)
Dim zeile As String ="

Dim arr_zeilen As New ArrayList()

Dim zeilenwerte() As String

Dim j As Integer

Dim data_rows As Integer

Dim data_columns As Integer

"---Zeilenweises EINLESEN---

Do While Not (zeile Is Nothing)
zeile = data_file.ReadLine()
If Not (zeile Is Nothing) Then

arr_zeilen.Add(zeile)

End If

Loop

data_file.Close()

data_rows = arr_zeilen.Count

zeilenwerte = arr_zeilen(0).split(CType(",", Char()))

data_columns = zeilenwerte.Count

Dim data(data_rows - 1, data_columns - 1) As String

‘Tabelle einlesen und in arrays aufteilen
Forj=0 To data_rows - 1

zeilenwerte = arr_zeilen(j).Split(CType(",", Char()))

Fori=0 To data_columns - 1
data(j, i) = Replace(zeilenwerte(i), ".", ",")
Next
Next

Return (data)
End Function

Public Function get_rpt_table(file As String)
‘Einlesen der Reportdateien

Application.DoEvents()

Dim data_file As New StreamReader(file)
Dim zeile As String ="

Dim arr_zeilen As New ArrayList()

Dim data_size As Integer

Dim table_size As Integer

Dim zeilenwerte() As String

Dim j As Integer

"---zeilenweises EINLESEN---
Do
zeile = data_file.ReadLine()
If Not zeile Is Nothing Then
arr_zeilen.Add(zeile)
End If
Loop Until Left(zeile, 13) = "Errors quoted"

data_file.Close()

data_size = arr_zeilen.Count

table_size = data_size - 22

Dim erg_return(table_size - 1, 2) As Double

‘Tabelle einlesen und in arrays aufteilen
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'Windows-Events von Form bearbeiten
'Streamreader-Klasse
‘Zeile initalisieren

'Array aller eingelesenen Zeilen

‘einzelne Werte einer Zeile

'Schleifenindex

'Zeilenanzahl

'Spaltenanzahl

'Erstellen einer Liste aller Zeilen

'Datei schlieRen

'Zeilenzahl definieren
'Zeilen trennen
'Spaltenzahl definieren

'index von 0 - datasize

'ZEILEN TRENNEN und tGbergeben

'Dezimalzeichen ersetzen

‘Tabelle zurickgeben

'Windows-Events von Form bearbeiten
'Streamreader- Objekt initialisieren
'Zeile initialisieren
'Zeilenliste

'‘Dateigréfle

'WertetabellengroRe

‘nicht initialisiertes array - fur Formatuberpriifung

'Schleifenindex

‘Einlesen bis Terminator
'‘Datei schlieBen
'Zeilenanzahl der Datei Ubergeben
'‘MesswerttabellengroRe = Gesamtdateigré3e - Headerzeilen(22)

'peak | area | error
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For j =20 To data_size - 3 ‘ab 20 wegen HEADER von Report

arr_zeilen(j) = Replace(arr_zeilen(j), ".", ",") 'WICHTIG wenn region einstellung bei pc dsterreich(deutsch)
Dim fst As Char = arr_zeilen(j)(0)

'Kirzen der Zeile
Do
arr_zeilen(j) = Right(arr_zeilen(j),
(arr_zeilen(j).ToString.Length - 1)) 'zeile kurzen bis zahl 1-10 an erster stelle(multiplett mit max. 10 peaks mdglich)
fst = arr_zeilen(j)(0)
Loop Until (fst ="F" Or fst = "M" Or fst = "m" Or fst = "1" Or fst = "2" Or fst = "3" Or
fst="4" Or fst = "5" Or fst = "6" Or fst = "7" Or fst = "8" Or fst = "9" Or
Left(arr_zeilen(j), 13) = "or more peaks") 'kiirzen bis Abbruchkriterium

If (Left(arr_zeilen(j), 13) = "or more peaks") Then
arr_zeilen(j) = "error" 'Ausnahme fur Peak-Drop Fehler wahrend Analyse

Elself (fst = "F" Or fst = "M" Or fst = "m") Then
arr_zeilen(j) = Right(arr_zeilen(j),
(arr_zeilen(j).ToString.Length - 1)) 'fst = F/M/m abschneiden
End If

zeilenwerte = arr_zeilen(j).Split(CType("™, Char()),
StringSplitOptions.RemoveEmptyEntries) 'ZEILEN TRENNEN

If (arr_zeilen(j) = "error") Then 'Zeile 0 setzen bei Fehler
erg_return(j - 20,0) =0
erg_return(j - 20,1) =0
erg_return(j - 20, 2) =0

Else
If Not (zeilenwerte.Count = "7") Then 'Formatlberprifung durch Kontrolle der Spaltenanzahl
System.Windows.Forms.MessageBox.Show("Abbruch der Auswertung - Formatfehler in Reportfile:" & vbCrLf &
"Bsp.: M/m/F werden abgeschnitten. " & vbCrLf &
"Restliche Zeile muss 7 Spalten, mit Leerzeichen getrennt, enthalten!" &
VbCrLf & file)
DLFC_index.error_num = 1

erg_return(0, 0) = "111,111" '111,111: Fehlercode fur Reportfile - Formatfehler
Return erg_return 'Riickgabe mit Fehlercode
End If
erg_return(j - 20, 0) = CType(zeilenwerte(1), Double) 'Peakenergie
erg_return(j - 20, 1) = CType(zeilenwerte(2), Double) 'Peakflache
If (zeilenwerte(6) = "******") Then
zeilenwerte(6) = 0 ‘fehlerhaften Fehler 0 setzen
End If
erg_return(j - 20, 2) = CType(zeilenwerte(6), Double) 'Fehler
End If
Next
Return erg_return ‘erfolgreiche Rickgabe

End Function

Public Function get_acgstarttime(file As String)
'Messstartzeit von Reportfile auslesen

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
Dim data_file As New StreamReader(file) 'Streamreader-Objekt initialisieren
Dim zeile As String =" 'Zeile initialisieren

Dim arr_zeilen As New ArrayList() 'Zeilenliste

Dim startzeit As DateTime 'Messstartzeit

Dim datum_split(2) As String ‘Datumsteile

Dim zeit As DateTime 'Zeit des Messstarts

Dim midnight As DateTime = "00:00:00" 'Mitternacht

Dim zeilenwerte() As String ‘array fur Werte einer Zeile
---EINLESEN---

Do

zeile = data_file.ReadLine()
If Not zeile Is Nothing Then
arr_zeilen.Add(zeile) 'Zeilenliste erstellen
End If
Loop Until arr_zeilen.Count = 12

data_file.Close() '‘Datei schlieRen

‘Startzeit einlesen
zeilenwerte = arr_zeilen(9).split(CType(™, Char()),

StringSplitOptions.RemoveEmptyEntries) ‘Werte der Zeile 9 trennen
datum_split = zeilenwerte(3).Split(CType(".", Char())) ‘vierter Wert von Zeile 9 durch "." trennen
datum_split(2) = "20" & datum_split(2) ‘Datumsformat vervollstandigen "2018"

Dim datum As New Date(CType(datum_split(2), Integer), CType _
(datum_split(1), Integer), CType(datum_split(0), Integer), O, 0, 0) 'Datum aus Einzelteilen zusammensetzen
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zeit = CType(zeilenwerte(4), DateTime) 'Zeit aus Messstart (ibergeben
startzeit = datum.Add(zeit - midnight) 'Messstartzeit /-datum zusammensetzen
Return (startzeit) 'Messstartzeit (ibergeben

End Function

Public Function get_acqgduration(file As String)
'Messdauer aus Reportfile auslesen

Application.DoEvents() 'Windows-Events von Form bearbeiten
Dim data_file As New StreamReader(file) ‘Streamreader-Objekt initialisieren
Dim zeile As String =" 'Zeile initialisieren

Dim arr_zeilen As New ArrayList() 'Zeilenliste

Dim messzeit As Integer 'Messdauer

Dim zeilenwerte() As String 'Array fir Werte einer Zeile
"---EINLESEN---

Do

zeile = data_file.ReadLine()
If Not zeile Is Nothing Then
arr_zeilen.Add(zeile) 'Zeilenliste erstellen
End If
Loop Until arr_zeilen.Count = 12

data_file.Close() 'Datei schlieRen

'Messzeit einlesen
zeilenwerte = arr_zeilen(10).split(CType(", Char()),

StringSplitOptions.RemoveEmptyEntries) 'Zeilenwerte trennen
messzeit = zeilenwerte(2) 'Messdauer Gbergeben
Return (messzeit) 'Ruckgabewert

End Function

End Class

TOCHTERKLASSE - STANDARDS.VB

Public Class standards ‘{177 Zeilen}
'Form zur Anzeige der Radionuklide mit allen vorhandenen Standards bzw. deren Zahlraten
'Moglichkeit zur Entfernung von Werten

Dim deleted_items = New Integer() {0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0} ‘Ubergabe der zu entfernenden Werte
Dim delete_stack As New List(Of Integer) 'Stapel fur Entfernen - Riickgangig
Dim all_val(9) As String 'Alle Standard-Anfangswerte

Public Function Showform(ByRef data() As Integer, ByVal _val_std() As String)
'Zeige Form an (Individuelle ShowDialog Funktion)

all_val = _val_std

deleted_items ={0, 0,0, 0, 0, 0, 0, O, O, O} 'Initialisieren

If Me.ShowDialog() = Windows.Forms.DialogResult.OK Then 'Form wird als Dialog angezeigt -> Dialog.Result=OK muss mdglich sein
data = deleted_items 'Geldschte Werte tibergeben - ByRef
Return 0

Else
Return 1 '‘Abbruch

End If

End Function

Private Sub Bundo_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bundo.Click
Me.Controls("TBstd" & delete_stack.Last).Text = all_val(delete_stack.Last)  'Setzte Wert wieder in Textbox

deleted_items(delete_stack.Last - 1) = 0 'Setzte zu loschenden Wert auf O(False)

delete_stack.Remove(delete_stack.Last) 'Entferne vom Ldschstapel betreffenden letzten Wert

Call recalc() ‘Neuberechnung von Mittelwert und Stabw

If (delete_stack.Count = 0) Then Bundo.Enabled = False '‘Deaktiviere [Riickgangig], wenn kein Wert entfernt wurde
End Sub

Public Sub Bsave_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Bsave.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.OK  'fur positives Dialog.Result
Me.Close()

End Sub

Private Sub Bcancel_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles Babbruch.Click
Me.DialogResult = System.Windows.Forms.DialogResult.Cancel 'fir negatives Dialog.Result
Me.Close()

End Sub

Private Sub recalc()
‘Neuberechnung des Mittelwert's und der Standardabweichung

Dim value_anz, i As Integer
Dim res_mit As Double

Dim res_stabw As Double
Dim count As Integer
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Dim qu_sum As Double

count=0
value_anz =0
Fori=1To 10
If (Controls("TBstd" & CStr(i)).Visible = True) Then
count=count + 1 'Anzahl der Stds (nur wenn textboxen sichtbar sind)
If Not (Controls("TBstd" & CStr(i)).Text = ") Then
value_anz = value_anz + 1 'Anzahl der Werte (nur wenn textboxen nicht leer sind)
End If
End If
Next
res_mit=0
Fori=1To count '[0-3] 'Summe der Werte bilden

If Not (Controls("TBstd" & CStr(i)).Text = ") Then
res_mit = res_mit + CType(Controls("TBstd" & CStr(i)).Text, Double)
End If
Next
res_mit = res_mit / CType(value_anz, Double) ‘Division der Summe durch Anzahl der Werte
Lmit.Text = CType(res_mit, String)

'Standardabweichung
qu_sum =0

Fori=1Tocount '0-3]

If Not (Controls("TBstd" & CStr(i)).Text = ") Then ‘Nur wenn Zelle nicht leer
gqu_sum = qu_sum + ((CType(Controls("TBstd" & CStr(i)). Text, Double) -
CType(res_mit, Double))  2) 'Quadratsumme der Differenz bilden

End If

Next

res_stabw = Math.Sqrt(qu_sum / CType(value_anz - 1, Double))  'Wurzel aus Division der Quadratsumme durch Anzahl d. Werte
res_stabw = res_stabw / res_mit ‘Division Stabw durch Mittelwert --> [%)]
Lstabw.Text = CType(Math.Round(res_stabw * 100, 2), String)  'Darstellen der Stabw in %

End Sub

Private Sub B_d1_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d1.Click
‘Entfernen des Standardwert 1

delete_stack.Add(1) 'Fuge TB Nummer zu Stapel hinzu (fir Rickgéangig)
TBstdl.Text="" ‘Leere TB
deleted_items(0) = 1 'Setze "zu l6schend" Flag
Call recalc() ‘Neuberechnung von Mittelwert und Stabw
Bundo.Enabled = True 'Aktiviere [Ruckgangig]

End Sub

Private Sub B_d2_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d2.Click
'sieche oben
delete_stack.Add(2)
TBstd2.Text ="
deleted_items(1) =1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d3_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d3.Click
'siehe oben
delete_stack.Add(3)
TBstd3.Text =™
deleted_items(2) = 1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d4_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d4.Click
'sieche oben
delete_stack.Add(4)
TBstd4.Text=""
deleted_items(3) = 1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d5_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d5.Click
'siehe oben
delete_stack.Add(5)
TBstd5.Text = ™
deleted_items(4) =1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d6_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d6.Click
'siehe oben
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delete_stack.Add(6)

TBstd6.Text ="

deleted_items(5) = 1

Call recalc()

Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d7_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d7.Click
‘siehe oben
delete_stack.Add(7)
TBstd7.Text=""
deleted_items(6) = 1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d8_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d8.Click
‘siehe oben
delete_stack.Add(8)
deleted_items(7) =1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d9_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d9.Click
‘'siehe oben
delete_stack.Add(9)
TBstd9.Text = ™
deleted_items(8) = 1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

Private Sub B_d10_Click(sender As Object, e As EventArgs) Handles B_d10.Click
‘'siehe oben
delete_stack.Add(10)
TBstd10.Text =""
deleted_items(9) = 1
Call recalc()
Bundo.Enabled = True
End Sub

End Class
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