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RESUMEN

“En este trabajo se desarrglla u _
:Mogs

mlento matemétlco de los espectrg@

'kfli“:" T
auer snectra were fltten.

La obtenc16n de la 1nformac16n f151ca y quim;ca de una muestra a. partlr
de sus parémetros Mbsabauer requiere en. la mayoria de los casos cue@el.es- s

"3‘;

cién de los e8pectros Mbssbauer. .



En este trahajo se presenta un 51stema de programas e1ab0ra&o _para- di- .-

cho. fln.

2. METODO DE AdUSTE Y ESTRUCTURA DEL SISTEMA DE PRUGRAMAS

Se utilizd - un método 1terat1vo 'no llneal por minlmos cuadrados, ‘el cual
mlnlmlza la suma S de los. cuadrados ponderados de 1os errores siguientes:

donde: .
Xi son los. ﬂﬁtOS experlmentales Yy Y es la funcibn que describe
el modelo teérlco. '
Para 1a'bondad del ajusteVséwutiliza el criterio de Chi-Cuadrado expre—'

sado de la forma siguiente: -

El‘éjﬁste seHCOnsidefa estadfsticamente &ceptabigiﬁcon?uﬁﬁ%iﬁél*&é’cbﬁff'
fiabilidad del 98 %, si el valor de Chi-Cuadrado sé encuentra dentro del

intervalot siguientes

”[(Y+2;2¥3;3J?f; {y+2 243,3/Y) g :;

donde Y'és”el-nﬁmero de'@fados‘&% libertad, 1gua1 al- nﬁmero de canales uti~-.
1lzados MENOS. el nﬁmero de parametros ‘a ajustar"”“'“ T '

¢ por el modelo matemitico

A X . es
o3 es 1a 1ntens;dad de una 1Inea, o;,?s_

Ta envolvente tedrlca del esp tro 86 des”

51gulente-

donde ¢ es el va Qr 4

SRRTET

la pq51c16n de una 1~nea eiisemlancho de una ‘1fnea.

iy SR %
Los programas pueden trabajar con los tipos de curvas 31gulentes-'_

a.'Lorent21anas 31mp1es

b. Dobletes ‘simétricos de lofentzlanas b
c. Dobletés asimétricos de 1orentzlanas
d. Sextetos 51métr1cos de lorent21anas

e. Séxtetos*a51métr1cos A&’ lorentzxanas
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3. DESCRIPCION DE LOS PROGRAMAS DEL SISTEMA

El sistema de programas esta compuesto por 13 programas de serv101o Y
los datos de un espectro de nrueba. Los pr~gramas estén elaborados en
lenguaje Basic N-88 para las mlcrocomnutadoras NEC 9801 (cualqulera que
sea capaz de soportar.el intérprete N-88 Bagic, puede trabajar con el -

sistema de programas).

A continuacidn se describen los programas del sistema en orden alfab&-
tico:

a. ARECAL. Este programa calcula las razones de Sreas entre cada una de
las componentes.de la envolvente tebrica y 8sta Gltima.

b. CREAFI. Con este programa es posible erear en el disco ficheros de
juegos de datos'experimentales para ser utilizados con otros programas

del sistema.

c. EPARAM. Este programa calcula el error por par@metro ajustado por mini-
mos cuadrados. :

d. FILESP., Este programa esté elaborado con el ObjethO de crear en el
disco flcheros gue. contengan 1nformac16n tanto del experlmento como del
ajuste.de un espectro.

e. GENING Yy GENIFI. Estos dos programas contienen una explicacién de el
usc y estructura del sistema de programas. Dicha informaciéh.puede ser
leida en pantalla y al mismo tiempo impresa en papel Este programa
puede correrse con s6lo oprimir 1la tecla "HELP".

f. GRAFIC. Este programa graflca en pantalla datds ekperimentales Yy si se
desea el ajuste obtenido para ellos. Todos 1os graficos pueden ser

‘copiades en papel P e s

g. GRAMOND,. Permlte el modelaje de espectros Yy si se desea superponer el
modelo obtenldo ‘a’un Juego de datos concretos.

h. LORFIT Es el programa 1n101al del s;stema de trabajo y es el que debe
llamarse a ejecucién inicialmente para tener acceso a todos los otros

programas del sistema.

i.'MECENT. Es él-que_permite escoger en el men( de trabajo el programa que
desea ejecutarse y a este programa se puede entrar desde cualgquiera de
los programas del sistema con 5610 oprimir la tecla “STOP“

j. MINSQD Yy MINSQR Estos programas calculan ambos 1os mejores parametros
por minimos cuadrados. En MINSQD los c&lculos se_reallzanren doble pre-

cisifén vy en MINSQR, se reallzan en” 51mplw'prefis'6

k. TERMIN. Este proqrama_perm;;e,a@andgngx




4. COMPROBACION DEL SISTEMA DE PROGRAMAS. .

Podemos observar en las flguras dos esnectros ajustados por el 31stema

de programas.">
El prlmero corresponde a la Nltropxuclda de - SOle, que es una linea

lorentziana pura, para la- cual;se;obtuvleronilqs slgu1entes.resultadps:

0.001 mm/s

Corrimiento isométriéo - 0.169 =+
.Semiancho . S e -0, 120 i'&-OOI mm/ s

El segundo corresPonde al espectro de- un: Nltruro de Hierro gque es una
fase con férmula quimlcarFe N. Para esta fase exlsten dos p051c10nes no

qulvalentes para el Fe por*lo gal sa- espectro “debé estar can'armado por
dos sextetos. Se-propuso un modelo compuesto por dos sextetos-as;métrlcos

obteni&ndose los siguientes resultados.

‘sexteto # 1 Sexteto # 2
Corrimiento L R ) o
isomérico : 033 0+ 00T 0,040 % 0,003
(mm/s). . - ERTROI

CEfecto L o e o en an o L "'w““;:L -
~ cuadrupolar = . - . 0.024 £0.004 0.022 04092._’ i

Campo - . L : .

efectivo.. . - < e 32621 : o208 2 1

_(kge)“h

“Razones, de e _ R o
areas - : o 0.60 .- . .0.40
.(adlmen51onal) ' S S — o
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BRAF1CO DE LA ENVOLVENTE TEDRICA Y SUS COMPONENTES
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