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Gdy badamy wszechswiat w obu kierunkach,
napotykamy na struktury o wymiarach kwintylion
razy mniejszych lub wigkszych od naszej skali. Po-
niewaz zakres ten jest skonczony, mozemy mie¢
nadzieje, ze ktoregos dnia w petni zrozumiemy do-
Stepne nam struktury istniejgce we wszechswiecie,
od najmniejszych do najwigkszych.

Stephen Hawking, Cambridge, 3 lutego 1984

PRZEDMOWA

W kazdej dziedzinie nauki nalezacej do nauk przyrodniczych mozna wyrézni¢ trzy
grupy zagadnien, ktore sg rozwijane przez zespoty ludzkie uprawiajace dang dziedzi-
ne. Naleza do nich problemy: teoretyczne, empiryczne i aplikacyjne. Powszechnie
znany jest trwajacy od wiekow spor, co jest pierwsze (wazniejsze) czy teoria, czy
eksperyment. Wypowiedzi roznych uczonych z réznych okreséw ukazujg wage dane-
go problemu. Arystoteles, ktory wypowiadajac si¢ na temat roli doswiadczenia w po-
znaniu, pisat: ,,(...) byt dziata jako bodziec i wywotuje wrazenie; do wrazenia dotacza
si¢ mys$lenie i rozwija swoja dzialalno$¢”. Einstein twierdzit: ,,(...) doSwiadczenie
moze potwierdzi¢ lub obali¢ teorig, ale nawet setki doswiadczen nie prowadzg do
teorii”.

Heller pisat: ,,(...) do§wiadczenie na zawsze pozostanie punktem wyjscia i osta-
tecznym sprawdzianem naukowych teorii, ale §wiat naszych badan jest bogatszy od
ciasnej empirii”. Odnoszac to do metrologii mozna powiedzie¢, ze problemy teore-
tyczne 1 empiryczne wzajemnie si¢ przeplataja, tworzagc — mimo indywidualnej odreb-
nosci kazdej z nich — harmonijng jednos¢. To ich wzajemne interakcje tworzg bogac-
two 1 pigkno poznawcze metrologii.

Watek aplikacyjny, ktéorym zajmuje si¢ miernictwo, jest najlepszym przyktadem
ukazujacym sposob wdrazania osiagnig¢ metodologicznych metrologii. Przewazajaca
czes¢ wszystkich zagadnien empirycznych oraz technicznych stanowig pomiary. Stad
tez zawsze aktualne jest pytanie: jakie mozliwosci poznania daje pomiar oraz jakie sg
granice jego stosowalnosci?

Zmierzy¢ znaczy porownac dang wielkos¢ fizyczng z jednostka umowna, tj. $cisle
okreslong porcjg danej wielkosci. Wynik pomiaru danej wielkosci fizycznej to iloczyn
liczbowej wartosci badanej wielko$ci oraz jej jednostki miary.



Aby dany pomiar byt mozliwy do wykonania, muszg by¢ spetnione nastepujace
warunki:

—badana wielko$¢ fizyczna musi by¢ $cisle zdefiniowana i mie¢ statg warto$¢
w trakcie pomiaru i w warunkach jego dokonywania,

— jednostka miary danej wielko$ci musi by¢ zdefiniowana, niezmienna, odtwarzal-
na i umozliwiajgca wykonanie poréwnania,

— poréwnanie winno by¢ mozliwe i to ze znang doktadnoscia,

— winni$my dysponowa¢ odpowiednimi $rodkami do dokonania pomiaru.

Granice pomiaru wynikaja z niemozliwosci spetnienia jednego z podanych postu-
latow. Granice te moga ulega¢ zmianie wraz z postepem, jaki nastepuje w przedmio-
tach realnego poznania, badZ tez ostatecznie, o ile wynikaja one z mozliwos$ci po-
znawczych podmiotu realnego poznania. Podstawowym postulatem metrologii jest
fakt, ze wynik pomiaru nie jest identyczny z warto$cig rzeczywistg wielko$ci mierzo-
nej. Zasadnicza tego przyczyng jest ograniczona zdolno$¢ naszych zmystéw oraz na-
rzgdzi realnego poznania, ktoére to sg niczym innym niz tworem naszych mozliwos$ci
intelektualnych czy tez predyspozycji lub niedyspozycji naszej $wiadomosci jako
najistotniejszego podmiotu w procesie poznania. Dzisiaj mozna bez cienia watpliwo-
$ci stwierdzi¢, ze pomiar nalezy do jednej z podstawowych czynnosci naukowych.
Obserwujac osiagnigcia czlowieka w poznaniu, zaréwno w skali mikro, jak i makro,
zauwazamy pojawiajace si¢ konsekwencje ,,natury” samego pomiaru. Zmusza nas to
do akceptacji i przyjmowania takich poje¢ jak prawdopodobienstwo, niepewnosc,
przedzial ufnosci, rozmycie, ziarnisto$¢ itp. Utwierdza nas to w przekonaniu, ze po-
wszechnie przyjety model w odniesieniu do otaczajacej nas rzeczywistosci o charakte-
rze statycznym czy dynamicznym winien by¢ przez nas bardziej wnikliwie analizo-
wany, a szczegOlnie fakt, ze pomiar w swojej istocie zaktada w chwili komparacji
statyczny charakter poréwnywanych wielkosci.

Istota dokonywanych przez nas pomiaréw okreslona jest w dziedzinie i zakresie
stosowalno$ci metod i poje¢ fizyki klasycznej, traktujac zjawiska jako ciaglte w czasie
i zdeterminowane. Coraz czg$ciej zauwazamy, ze to nasze ,,codzienne doswiadczenie”
uksztaltowane przez determinizm, w ktorym dane nam byto wyrasta¢, nie moze by¢
dostownie przenoszone na prezentowang i rozwijang przez nas metodologie w proce-
sie poznania, a w przypadku opracowywania coraz to nowszych narzedzi realnego
poznania winno by¢ wykorzystywane swiadomie i z duza pokora. To nasze ,,codzien-
ne doswiadczenie” niekiedy utwierdza nas w przekonaniu, ze otaczajaca nas rzeczy-
wistos¢ jest ciagla i zdeterminowana, a skonstruowany przez nas przyrzad pomiarowy
tylko w ,,niewielkim” stopniu moze wplywa¢ na badane przez nas zjawisko. W rze-
czywistos$ci jest inaczej 1 zadne z podanych zatozen nie jest Scisle spetnione. O tym
informuje nas zasada nieoznaczonosci, ktéra w swoim pierwotnym zapisie dotyczyta
ograniczenia w mozliwosci opisu toru, po ktorym porusza si¢ czastka w zaleznosci od
jej pedu i jakze dobrze znanemu nam pomiarowi, w ktorym rejestratorem toru poru-
szajacej si¢ czastki byta klisza fotograficzna o okre§lonym liniowym rozmiarze ziarna



emulsji fotograficznej (Ax = 10° m), co pozwolito okresli¢ niedoktadnoéé pomiaru
predkoéci na poziomie Av = 10% m/s.

Zasada nieoznaczonosci dotyczy nie tylko potozenia i pedu. W formalizmie me-
chaniki kwantowej wystgpuja réwniez inne tzw. wielkosci kanonicznie sprzezone.
Przyktadem moze by¢ tu czas i energia. W praktyce oznacza to, ze na wykonanie ja-
kiegokolwiek pomiaru w stanie nietrwatym mamy ograniczony czas — rzgdu $redniego
czasu zycia uktadu w tym stanie. Chcac mie¢ pewnos$¢, iz uktad znajduje si¢ w stanie
o ustalonej energii, winniSmy obserwowa¢ go nieskonczenie dtugo. Podobnie chcac
przekonac sie, ze fala jest fala ptaska, winniSmy ja obserwowac w calej nieskonczonej
przestrzeni. Stany nietrwale musza wiec charakteryzowac sie pewnym rozmyciem
energii, ktore w ich uktadzie spoczynkowym odpowiada rozmyciu ich masy. Widzimy
wigc, ze tylko stan podstawowy bedzie stanem nierozmytym, natomiast wszystkie
stany wzbudzone nie beda miaty doktadnie okreslonej wartosci energii. Stad tez linie
emitowane przez atom maja pewng naturalng szeroko$¢, co oznacza, ze zwigkszajac
doktadno$¢ pomiaru, nie uczynimy tej linii wezszg. Moéwiac o pomiarze w mikroswie-
cie, uzmystawiamy sobie dwa fakty. Pierwszy, wynikajacy z zasady nieoznaczono$ci,
ktory ostrzega nas o bezkrytycznym stosowaniu poje¢¢ fizyki klasycznej do opisu stanu
makroobiektow. Drugi, ze przeprowadzane do$wiadczenia informujace nas o stanie
mikroobiektow maja charakter makroskopowy (klisza fotograficzna), czyli aparat
pojeciowy uzyty do ich opisu powinien odpowiadaé teoriom, ktére go stworzyly,
a wywodza si¢ z fizyki klasycznej. Réwnania mechaniki kwantowej opisuja stan tacz-
ny uktadu; w pomiarze jest to badane zjawisko i przyrzad pomiarowy. Niemozliwe
jest zatem wydzielenie z wyniku pomiaru stanu samego zjawiska, jaki istniat przed
wprowadzeniem przyrzadu. Dobre wytlumaczenie tego podaje Heisenberg, mowiac
o poruszajacych si¢ fotonach mogacych ze soba interferowac. Chcac to zjawisko za-
obserwowac¢, musielibySmy zuzy¢ przynajmniej jeden z nich, co uniemozliwi zajécie
zjawiska interferencji. To umozliwia nam zauwazenie, ze mozliwo$¢ przeprowadzenia
obserwacji daje nam aparat pojeciowy fizyki klasycznej. Postep, w jakim rozwijaja si¢
wspotczesne narzedzia realnego poznania dzigki coraz to doskonalszym zdobyczom
elektroniki, informatyki oraz nowym sposobom detekcji wielkosci fizycznych, pozwa-
la sadzi¢, ze tylko czas dzieli nas od kolejnych ciekawych osiagnie¢ w tej dziedzinie.
Aby urealni¢ nasze oczekiwania, zauwazmy jakie ograniczenia musza by¢ minimali-
zowane. Sg to: ograniczenia wymiarowe okreslone w zasadzie nieoznaczonosci; ogra-
niczenia ilo§ciowe wynikajace z mozliwosci poznania z zadawalajaca doktadnoscia
tylko wybranych cech badanego zjawiska oraz ograniczenia wynikajace z niedoskona-
lego poznania uwarunkowanego $wiadomosciag obserwatora bedacego ostatecznym
odbiorcg rezultatow eksperymentu poznania. Nietrudno wskazac¢, ktore z tych ograni-
czen bedzie wymagato dtugiego czasu, a moze nawet kilku pokolen.

Kontynuujac idee publikowania corocznie osiaggnie¢ naukowych metrologéw pod
auspicjami Komitetu Metrologii i Aparatury Naukowej Polskiej Akademii Nauk pra-
gniemy przekaza¢ kolejny tom stanowigcy zbior opracowan roznych osrodkow, gdzie
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zagadnienia metrologiczne sg rozwijane, a prezentowane materiaty stanowity w wigk-
szosci prace na stopien. Tq formg pragniemy dowies¢ kolejne tezy:

—metrologia stanowi metodologiczng podstawe wszystkich nauk empirycznych
i odkrywa jednos$¢ nauk przyrodniczych,

— technikg metrologii jest miernictwo, za pomoca ktérego dokonujemy wartoscio-
wania naszych spostrzezen oraz ktore rozwija praktyki inzynierskie innych nauk, jak
medycyna, biologia, chemia, biotechnologia i wiele nauk im pokrewnych,

—to rozwdj coraz to doskonalszych narzedzi pomiarowych decyduje o jakoSci
i rozwoju produkcji przemystowej, a w niektorych kategoriach moze by¢ przedmiotem
narodowej specjalnosci w miedzynarodowym podziale rynku high-tech,

— autoidentyfikacja srodowiska metrologéw nie zawsze pokazuje jej rzeczywistg
liczebno$¢, przewazajaca bowiem wiekszo$¢ inzynierdw i badaczy identyfikuje si¢
z dziedzing zastosowan pomiar6w, a nie samymi pomiarami, co mozna zauwazy¢
w osiggnigciach nauk pokrewnych, np. bioniki, fotoniki, a szczegolnie, ze jako §rodo-
wisko metrologiczne wypracowujemy swoje trwate miejsce w intelektualnym dialogu
interdyscyplinarnym, prezentujac jedno$¢ poczynan metrologicznych, mimo sponta-
nicznej specjalizacji.

Janusz Mroczka



zagadnienie odwrotne, pomiary posrednie,
rownanie catkowe Fredholma pierwszego rodzaju,
pomiary nefelometryczne, pomiary turbidymetryczne

Damian Konrad SZCZUCZYNSKI,
Janusz MROCZKA*

MATEMATYCZNO-FIZYCZNE UWARUNKOWANIA
ZAGADNIENIA ODWROTNEGO W ANALIZIE WIELKOSCI
CZASTEK UKLADOW DYSPERSYJNYCH
Z WYKORZYSTANIEM ROZPRASZANIA SWIATEA

Opracowanie przedstawia wybrane aspekty zagadnienia odwrotnego w wyznaczaniu rozkladu wielko-
$ci czastek fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych na podstawie wynikéw pomiaréw charakterystyk
rozpraszania $§wiatta w ukladzie dyspersyjnym. Problem ten reprezentuje niezwykle istotne w metrologii
zagadnienie odwrotne w pomiarach posrednich. Przez analiz¢ fizycznych podstaw pomiaréw nefelome-
trycznych i turbidymetrycznych w pracy wykazano, ze przy odpowiednich zatozeniach upraszczajacych
modele matematyczne obu rodzajoéw pomiaréw przyjmuja posta¢ rownania calkowego Fredholma pierw-
szego rodzaju. Dzigki temu zagadnienie odwrotne w pomiarach nefelometrycznych i turbidymetrycznych
rozwaza¢ mozna na podstawie ogélnej teorii probleméw odwrotnych wyrazonych réwnaniem catkowym
Fredholma pierwszego rodzaju, czemu poswiecono dalsze czgéci opracowania. Wykazano zle postawienie
w sensie Hadamarda tej klasy zagadnien odwrotnych. Na podstawie aparatu pojgciowego analizy funkcjo-
nalnej, a szczegolnie teorii funkcji osobliwych, ukazano przyczyny stabego uwarunkowania tego typu pro-
bleméw odwrotnych. Nastepnie omdéwiono wybrane techniki rozwigzywania rozpatrywanego zagadnienia
odwrotnego, koncentrujac si¢ na metodach numerycznych. Szczegdlng uwage poswigcono roli wiedzy
apriorycznej o poszukiwanym rozwigzaniu, ktorg procedury inwersyjne poshuguja si¢ w réznych posta-
ciach w celu minimalizacji efektow stabego uwarunkowania. W ostatniej czgéci opracowania zaprezento-
wano badania symulacyjne prowadzone przez autoréw. Wsrdéd omawianych przedsigwzigé badawczych
przedstawiono badania dotyczace metody regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami. Przytaczane wyniki
wykazuja istotng przewagg tej techniki nad klasyczna regularyzacja.

1. WSTEP

Jednym z kluczowych problemoéw metrologii jest zagadnienie odwrotne w pomia-
rach posrednich. Polega ono na wyznaczeniu okreslonej charakterystyki badanego

* Politechnika Wroctawska, Wydzial Elektroniki, Katedra Metrologii Elektronicznej i Fotonicznej,
ul. B. Prusa 53/55, 50-317 Wroctaw.
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obiektu reprezentowanej przez funkcje f(a) na podstawie innej funkcji g(y) stanowig-
cej przedmiot bezposrednich pomiaréw. Zadanie opiera si¢ na zaleznos$ci wigzacej
mierzong funkcje g(y) z szukanag funkcja f(a):

g =FLf(a)], (1.1

gdzie I — operator. Relacja (1) stanowi model matematyczny pomiaréw posrednich.

Problem wyznaczenia funkcji f(a) na podstawie funkcji g(y) wedlug zaleznosci
(1.1) okresla sie jako zagadnienie odwrotne dla odroznienia go od zagadnienia wprost
polegajacego na wyznaczeniu wyjscia modelu matematycznego pomiardéw, czyli
funkcji g(v) dla zadanej funkcji f(a). Zadanie wprost odpowiada wigc symulacji po-
miardéw z zastosowaniem modelu matematycznego (1.1).

Relacje (1.1) interpretowa¢ mozna w kategoriach zwiazku przyczynowo-skut-
kowego. Rozwazang charakterystyke f(a) obiektu traktowaé¢ mozna jako przyczyne,
natomiast odpowiadajaca jej funkcje g(v), bedaca rezultatem pomiaru, jako skutek.
W zwigzku z tym zagadnienie wprost rozumie¢ mozna jako przewidywanie skutkow
wynikajacych ze znanej przyczyny, natomiast zagadnienie odwrotne jako odtwarzanie
przyczyny obserwowanych skutkow.

Zagadnienie odwrotne opisane zwigzkiem (1.1) ma jednoznaczne rozwigzanie tyl-
ko woéwczas, gdy odwzorowanie (1.1) jest roznowartosciowe (jednojednoznaczne),
czyli roznym funkcjom f(a) przyporzadkowuje rozne funkcje g( ). W takim przypad-
ku rozwigzanie (1.1) formalnie mozna wyrazi¢ przez odwzorowanie odwrotne:

f(@=F"g)]. (1.2)

Uzyskana w wyniku rzeczywistych pomiaréw funkcja g(y) dotknigta jest wply-

wem zaktocen pomiarowych. W zwiazku z tym moze ona nie naleze¢ do obrazu ope-
ratora F, a co za tym idzie rownanie (1.1), ktore dla funkcji g(y) przyjmuje postac:

g =F1f ()], (1.3)

moze nie mie¢ rozwigzania. W takim przypadku poszukuje si¢ rozwigzania przyblizo-

nego f (a), ktore uzyskuje si¢ z zastosowaniem okreslonej aproksymacji operatora

odwrotnego F!

f@)=Fg(»). (1.4)

Wiele zagadnien odwrotnych wykazuje tzw. zte postawienie (ang. ill-posedness),
tzn. nie spelnia warunkow dobrego postawienia (ang. well-posedness) Hadamarda
[1,2]:

e rozwigzanie f(a) istnieje dla kazdej funkcji g(y),

e rozwigzanie f(a) jest jednoznaczne,

e rozwigzanie f(a) jest stabilne, tzn. zalezy w sposob ciagly od funkcji g( y).
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Warunek stabilnosci rozwigzania sformutowa¢ mozna réwniez jako postulat, by
dla kazdego dazacego do zera ciggu zaburzen funkcji g(y) odpowiadajacy mu ciag
zaburzen rozwigzania f(a) takze dazyt do zera [2].

Z niewlasciwym postawieniem zagadnienia wigze si¢ rowniez jego stabe uwarun-
kowanie, ktore polega na tym, ze niewielka nawet niepewno$¢ danych pomiarowych
2(y) prowadzi do olbrzymiej niepewno$ci rozwigzania f(a) uzyskiwanego na pod-
stawie tych danych [2, 3]. Ze wzgledu na jako$¢, oznacza to, ze wyrazony rownaniem
(1.3) warunek zgodnosci rozwigzania f(a) z danymi pomiarowymi g(y) nie wystar-
cza do doktadnego i jednoznacznego okreslenia rozwigzania, poniewaz bardzo szeroki
przedziat funkcji f(a) jest zgodny z danymi pomiarowymi g(y) z doktadnoscia do

nawet bardzo matej niepewno$ci pomiarowej g(y) [2].

Wynikajaca ze stabego uwarunkowania quasi-niedookreslono$¢ zagadnienia po-
woduje, ze uzyskanie rozwigzania o niewielkim poziomie niepewnos$ci wymaga zasto-
sowania dodatkowej wiedzy o rozwigzaniu posiadanej a prori. Informacja aprioryczna
w postaci dodatkowych warunkéw naktadanych na poszukiwane rozwigzanie umozlIi-
wia wybranie waskiego przedzialu rozwigzan sposrdéd bardzo szerokiego przedziatu
rozwiazan spetniajacych wyjsciowe zagadnienie odwrotne [3].

Obszerng klase problemow odwrotnych stanowia zagadnienia, w ktorych operator
F stanowi operator catkowy Fredholma [1, 4]:

g =KLf(@)]=(K)H») = IK(y,a)f(a)da L NSV, (1.5)

Réwnanie (1.5) jest rownaniem catkowym Fredholma pierwszego rodzaju. Zagad-
nienie odwrotne wyrazone rownaniem (5) jest ogdlnie Zle postawione i stabo uwarun-
kowane [2, 4].

Analityczne rozwigzania rownania catkowego Fredholma pierwszego rodzaju zna-
lezione zostaty tylko dla nielicznych, szczegdlnych postaci funkcji jadra catkowego
K(y, a) [5]. W zwiazku z tym w wigkszos$ci przypadkow zagadnienie odwrotne roz-
wigzuje sie z zastosowaniem metod numerycznych. W tym celu rownanie (1.5) podda-
je si¢ dyskretyzacji, ktorej rezultatem jest uktad algebraicznych rownan liniowych [1,
3, 4, 5]. W nastegpstwie ztego postawienia i stabego uwarunkowania zagadnienia (1.5)
otrzymywany uktad rownan wykazuje bardzo stabe uwarunkowanie numeryczne [1, 3,
4, 51].

Opracowanych zostalo wiele numerycznych technik rozwigzywania problemow
odwrotnych, wyrazonych rownaniem catkowym Fredholma pierwszego rodzaju. Kaz-
da z tych metod zwanych algorytmami lub procedurami inwersyjnymi wykorzystuje
okreslong forme wiedzy apriorycznej o poszukiwanym rozwigzaniu, w celu minimali-
zacji efektow stabego uwarunkowania zagadnienia. Og6lng klasyfikacje metod inwer-
syjnych zaprezentowano na rysunku 1.1 [1, 3, 4].
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Rys. 1.1. Ogolna klasyfikacja metod inwersyjnych wraz z przyktadami technik
nalezacych do poszczegolnych grup
Fig. 1.1. General classification of the inverse methods with examples of techniques
belonging to particular groups

Wyrézni¢ mozna kilka grup technik inwersyjnych. Metody liniowe poszukuja naj-
lepszej aproksymacji operatora odwrotnego do operatora odwzorowujacego dyskretna
reprezentacje¢ funkcji f(a) w dyskretng reprezentacje funkcji g( ). Techniki te znajduja
uzasadnienie teoretyczne na gruncie analizy funkcjonalnej i algebry liniowej. Sa one
reprezentowane przez rézne odmiany regularyzacji [1, 3, 4].

Iteracyjne metody nieliniowe znajduja rozwigzanie w toku iteracyjnych poprawek
zatozonego a priori rozwigzania poczatkowego. Korekty te majg charakter nieliniowy.
Ich kierunek i wielkos¢ dobierana jest tak, by rozwigzania uzyskiwane w kolejnych
iteracjach wykazywaty coraz lepsza zgodno$¢ z danymi pomiarowymi. Dzigki temu
proces poprawek jest zbiezny z prawdziwym rozwigzaniem problemu [3].

Do rozwigzywania zagadnienia stosuje si¢ rOwniez sztuczne sieci neuronowe. Sie¢
uczona jest (przez korekcje wspotczynnikow wagowych) odwzorowania dyskretnej
reprezentacji funkcji f(a) w dyskretng reprezentacje¢ funkcji g( v), czyli modelu pomia-
réw (1.5) lub ogolniej (1.1). Nauczona sie¢ dziata jako model odwrotny, tzn. po poda-
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niu na jej wejscie dyskretnej reprezentacji funkcji g( ), na jej wyjéciu otrzymuje sie
dyskretng reprezentacje funkcji f(a) [6].

Osobng grupge metod inwersyjnych stanowia techniki bayesowskie. W odrdznieniu
od wczesniej omowionych procedur nie dokonuje si¢ tu jawnego rozwiazywania za-
gadnienia odwrotnego. W metodach tych zaklada si¢ pewien rozklad prawdopodo-
bienstwa a priori rozwigzania, odzwierciedlajacy niepewnos¢ wiedzy apriorycznej
o rozwigzaniu. Nastepnie rzeczywiste dane pomiarowe wykorzystuje si¢ do skorygo-
wania wiedzy apriorycznej o rozwigzaniu. Odbywa si¢ to przez wyznaczenie wedlug
twierdzenia Bayesa warunkowego rozkladu prawdopodobienstwa rozwigzania pod
warunkiem, ze w rezultacie pomiarow uzyskane zostaty okreslone dane pomiarowe.
Ten wynikowy rozklad prawdopodobienstwa rozwigzania, zwany rozktadem a poste-
riori, stanowi probabilistyczng informacj¢ o rozwigzaniu. Na jego podstawie mozliwe
jest wyznaczenie réznych estymatoréw rozwigzania [3]. Estymator najwigkszego
prawdopodobienstwa a posteriori oznacza rozwigzanie najbardziej prawdopodobne,
pod warunkiem zarejestrowania okreslonych wynikow pomiaréw [3]. Estymator baye-
sowski o minimalnej wariancji stanowi natomiast warto$¢ oczekiwana rozwigzania, pod
warunkiem zarejestrowania okre§lonych danych pomiarowych [3]. Techniki bayesow-
skie w rzeczywistosci realizowane sg z wykorzystaniem symulacji Monte Carlo.
W tym przypadku w celu uzyskania rozktadu prawdopodobienstwa a posteriori roz-
wigzania dokonuje si¢ analizy statystycznej wielkiej liczby rozwigzan zagadnienia
wprost otrzymywanych dla dyskretnych reprezentacji funkcji f(a) losowanych z zato-
zonego rozktadu prawdopodobienstwa a priori [3].

Przy odpowiednich zatozeniach upraszczajacych za pomoca rownania catkowego
Fredholma pierwszego rodzaju wyrazi¢ mozna rozwazane w niniejszej pracy zagad-
nienie odwrotne, polegajace na wyznaczeniu rozktadu wielkosci czastek fazy zdy-
spergowanej uktadu dyspersyjnego na podstawie mierzonych charakterystyk rozpra-
szania $§wiatla w uktadzie dyspersyjnym [5]. Do charakterystyk tych naleza: zaleznos¢
objetosciowej funkcji rozpraszania od kata rozpraszania S(6), bedaca przedmiotem

pomiardw nefelometrycznych oraz zalezno$¢ catkowitego wspolczynnika ostabienia
swiatta od dhugosci fali rozpraszanego $wiatta (A1), ktora jest przedmiotem pomia-

row turbidymetrycznych [5]. Zatozenia upraszczajace postuluja, ze w uktadzie dysper-
syjnym zachodzi jednokrotne i nickoherentne rozpraszanie swiatta bedacego niespola-
ryzowang falg plaskg. Zatozenia te umozliwiajg tatwe wyprowadzenie modeli
matematycznych pomiaréw nefelometrycznych i turbidymetrycznych z teorii rozpra-
szania §wiatta na pojedynczej czastce fazy zdyspergowanej. Sposrod wielu teorii tego
typu w pracy rozwazane s dwa modele: teoria rozpraszania Mie oraz teoria dyfrakcji
Fraunhofera stanowigca przyblizenie teorii Mie [5, 7, §].

Przedmiotem zainteresowania w niniejszym opracowaniu sg: modele matematycz-
ne pomiaréow nefelometrycznych i turbidymetrycznych, zlte postawienie oraz stabe
uwarunkowanie zagadnienia odwrotnego w analizie wielko$ci czastek uktadow dys-
persyjnych wedlug pomiaréw nefelometrycznych i turbidymetrycznych oraz nume-
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rycznych metod rozwigzywania tego problemu wykorzystujacych rozne formy wiedzy
apriorycznej o rozwiazaniu.

2. ANALIZA WIELKOSCI CZASTEK UKEADOW DYSPERSYJNYCH

2.1. UKLADY DYSPERSYJNE

Uktady dyspersyjne sa to uktady dwu- lub wielofazowe zlozone z fazy ciaglej,
zwanej faza rozpraszajaca lub osrodkiem dyspersyjnym, i zawieszonych w niej drob-
nych czastek stanowiacych faze rozproszona, zwang tez faza zdyspergowang [9].

2.2. WIELKOSC CZASTEK FAZY ZDYSPERGOWANEJ
UKLADU DYSPERSYJNEGO

Jedna z najwazniejszych wtasciwosci fizycznych uktadow dyspersyjnych jest
wielkos¢ czastek fazy zdyspergowanej, poniewaz ma ona zasadniczy wptyw na pozo-
stale wla$ciwosci uktadu [5, 9].

Czastki fazy zdyspergowanej moga miec rézny, czesto nieregularny, ksztatt. Wy-
maga to sprecyzowania miar wielkosci (rozmiaru) czastek, gdyz w tych warunkach
$rednica w znaczeniu dostownym nie moze by¢ stosowana jako parametr charaktery-
zujacy wielko$¢ czastek [5, 9].

W wielu zjawiskach fizycznych wykorzystywanych w analizie wielko$ci czastek
fazy zdyspergowanej zachowanie rzeczywistych czastek opisa¢ mozna w przyblizeniu
jako zachowanie czastek kulistych o okreslonej $rednicy, zwanej $rednicg zastepcza
[5, 9]. W zwiazku z tym S$rednice zastepcze, definiowane odpowiednio do przyjetej
metody pomiaru, stosuje si¢ jako miary wielkosci czastek. Istnieje wiele rodzajow
$rednic zastepczych [5, 9]. Przyblizenie ksztaltu rzeczywistej czastki kulg o odpo-
wiedniej $rednicy zastepczej redukuje liczbe parametrow koniecznych do scharaktery-
zowania cech geometrycznych czastki do jednego parametru — $rednicy zastepczej, co
stanowi istotne uproszczenie opisu matematycznego zjawisk fizycznych zachodzacych
z udzialem czastek fazy zdyspergowanej [5].

W przypadku analizy wielkosci czastek fazy zdyspergowanej z zastosowaniem
rozpraszania $wiatta jako Srednicg zastgpcza przyjmuje si¢ srednice objetosci d,, ktora
stanowi $rednice kuli o objetosci takiej samej jak badana czastka [5, 9]. W analogicz-
ny sposob okresli¢ mozna promien objgtosci a,. Przyblizenie rzeczywistych czastek za
pomoca czastek kulistych o tej samej objetosci uzasadniajg wyniki wielu prac do-
swiadczalnych i teoretycznych, ktore wykazaly, ze w warunkach naturalnych czastki
fazy zdyspergowanej, charakteryzujace si¢ duza réoznorodnoscia ksztattéw i chaotycz-
ng orientacja w przestrzeni, rozpraszaja $wiatlo tak, jak jednorodne kule o identycznej
objetosci [5].
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W dalszej czeséci opracowania przez promien czastki a rozumiany bedzie zawsze
jej promien objgtosci a,.

Faze zdyspergowana, tworzong przez czastki o roéznej wielkosci, opisuje si¢ za
pomoca funkcji rozktadu wielko$ci czastek. Rozktad wielkosci czastek jest funkcja
promienia czastek a, okreslajaca liczbg czastek dN, w jednostce objetosci uktadu dys-
persyjnego, ktorych promienie leza w infinitezymalnie maltym przedziale (a,a+da),

wedlug wzoru [5]:
dN, =N, f(a)da, (2.2.1)

gdzie N, — catkowita liczba czastek w jednostce objetosci uktadu dyspersyjnego.
Catkowita liczbg czastek o promieniu @, <a < a, w jednostce obj¢tosci uktadu okre-

sla wzor [5]:

Nv(al,az)zNVsz(a)da. (2.2.2)

a

Rozktad wielkosci spetnia warunek unormowania do jednosci:

T f(a)da=1. (2.2.3)
0

2.3. ZNACZENIE ANALIZY WIELKOSCI CZASTEK UKEADOW DYSPERSYJNYCH

Analiza wielko$ci czgstek fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych ma bardzo
duze znaczenie w wielu dziedzinach dziatalno$ci naukowo-technicznej i przemysto-
wej takich, jak [5]:

e chemia fizyczna,

e inzynieria materialowa,

e nauki o ziemi,

e biochemia, biofizyka i biologia molekularna,

e medycyna,

e farmacja i przemyst kosmetyczny,

e przemyst spozywczy,

e ochrona srodowiska,

e optyka morza.

Zainteresowanie analiza wielkosci czastek wynika z powszechnosci uktadow dys-
persyjnych w przyrodzie. Ich przyktady stanowig: wody naturalne z zawieszonym
w nich planktonem oraz czastkami nieorganicznymi, krew i kolonie bakteryjne, uno-
szace si¢ w powietrzu pyly, dymy i mgly, masa perlowa oraz mineraty takie, jak opal.
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Uktadami dyspersyjnymi sg rowniez liczne produkty przemystowe — od artykutow
spozywczych takich, jak mleko i majonez przez leki i kosmetyki w postaci past, kre-
moéw, zeli 1 pianek po materialy budowlane takie, jak beton, farby emulsyjne i state
pianki [5]. Do uktadow dyspersyjnych zalicza si¢ réwniez tworzywa kompozytowe.

2.4. TECHNIKI ANALIZY WIELKOSCI CZASTEK UKELADOW DYSPERSYJNYCH

Istnieje wiele metod pomiaru wielkos$ci czastek fazy zdyspergowanej. Do klasycz-
nych technik pomiarowych zalicza si¢ metody [5]:

e przesiewania,

e pomiaré6w mikroskopowych,

e grawimetryczna,

e sedymentacji,

e centryfugi,

e konduktometryczng.

Zasadnicza wada tych technik jest ich inwazyjno$¢ — konieczno$¢ wstepnego
przygotowania badanej probki, co czgsto prowadzi do zmiany jej pierwotnych wta-
sciwosci [5].

Wady tej pozbawione sg optyczne metody pomiarowe oparte na zjawisku rozpra-
szania swiatla w uktadach dyspersyjnych. Przewaga technik optycznych nad pozosta-
tymi metodami pomiaru wielkos$ci czastek wynika z ich bezinwazyjno$ci, zwigzanej
z tym szybko$ci oraz mozliwo$ci prowadzenia pomiarow in situ [5]. Optycznym me-
todom analizy wielko$ci czastek fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych po-
swigcona jest dalsza cze$¢ niniejszego opracowania.

3. PODSTAWY FIZYCZNE ORAZ IDEA OPTYCZNYCH TECHNIK
ANALIZY WIELKOSCI CZASTEK UKLADOW DYSPERSYJNYCH

Optyczne techniki analizy wielkosci czastek uktadow dyspersyjnych naleza do
klasy pomiaréw posrednich. Bezposrednim pomiarom poddawane sg wielkosci fi-
zyczne opisujace rozpraszanie $wiatla na czgstkach fazy zdyspergowanej uktadu
dyspersyjnego, a nastgpnie na podstawie wynikow tych pomiarow wyznaczany jest
rozktad wielkoS$ci czastek fazy zdyspergowanej z wykorzystaniem zwigzku matema-
tycznego pomiedzy mierzonymi wielkosciami a szukang funkcja rozktadu. Wnio-
skowanie o rozktadzie wielko$ci czastek na podstawie wynikéw pomiaréw wielko-
$ci fizycznych, opisujacych rozpraszanie $wiatla w uktadzie dyspersyjnym, stanowi
zagadnienie odwrotne (ang. inverse problem).

Istnieje wiele optycznych technik analizy wielko$ci czastek uktadoéw dyspersyj-
nych réznigcych sie rodzajem wielkosci fizycznych podlegajacych bezposredniemu
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pomiarowi [8, 9]. Niniejsza praca poswigcona jest dwoém technikom: nefelometrii
1 turbidymetrii. W dalszej cze$ci rozdziatu przedstawione zostaly podstawy fizyczne
oraz idee obu tych metod pomiarowych.

3.1. ROZPRASZANIE SWIATEA W UKEADACH DYSPERSYJNYCH

Rozpraszanie $wiatla jest zjawiskiem fizycznym polegajacym na zmianie prze-
strzennego rozktadu wiazki $wiatta na skutek oddziatywania z o$rodkiem, w ktérym
to $wiatto propaguje [10].

Mechanizm rozpraszania fal elektromagnetycznych polega na pochlanianiu pro-
mieniowania padajacego przez atomy lub czgsteczki osrodka, co prowadzi do ich
wzbudzenia, nastepstwem ktorego jest wtorne promieniowanie fal elektromagnetycz-
nych przez te atomy lub czasteczki przy ich powrocie do nizszych poziomdéw energe-
tycznych. Promieniowanie wtdrne stanowi promieniowanie rozproszone w osrodku
[5, 7]. Czes¢ pochtonigtej energii elektromagnetycznej moze zosta¢ przeksztatcona
w inne formy energii takie, jak energia cieplna. Zjawisko to nosi nazwg¢ absorpcji [7].
Poniewaz rozpraszanie i absorpcja sg $ci§le ze sobg zwigzane, terminu rozpraszanie
uzywa si¢ czesto do okreslenia obu tych zjawisk zachodzacych jednoczesnie [7].

Promieniowanie rozproszone przez caly uktad zawierajacy olbrzymia liczbe ato-
moéw lub czasteczek jest sumarycznym efektem wtérnego promieniowania elektroma-
gnetycznego emitowanego przez wszystkie atomy lub czasteczki wzbudzone przez
fale padajaca [5, 7]. W osrodkach, w ktorych odlegto$ci migdzy atomami lub cza-
steczkami sg znacznie mniejsze od dtugosci fali §wiatla padajacego, kazdy atom lub
czasteczka poddana jest oddziatywaniu nie tylko fali padajacej, lecz rowniez wypad-
kowej wtérnych fal wypromieniowanych przez wszystkie pozostate atomy lub cza-
steczki w ukladzie. Jednoczesnie jednak wtorne promieniowanie kazdej molekuty
zalezne jest od calkowitego dziatajacego na nig promieniowania. W efekcie mamy do
czynienia z wzajemnym sprz¢zeniem molekut, co prowadzi do elektromagnetycznego
problemu wielu ciat [7]. Scisty opis tego zjawiska, okreslanego jako rozproszenie
wielokrotne, jest niezwykle skomplikowany [7, 11].

Jezeli odlegtosci miedzy atomami lub czasteczkami w o$rodku sa wigksze, mozna
zaniedba¢ ich wzajemne sprzezenie, przyjmujac przyblizenie rozproszenia jednokrot-
nego. W tej sytuacji wypadkowe pole elektryczne wewnatrz i na zewnatrz o$rodka
obliczane jest jako superpozycja pdl elektrycznych wtornych fal elektromagnetycz-
nych emitowanych przez wszystkie wzbudzone molekuty oraz pola elektrycznego fali
padajacej. Sumowanie pol uwzglednia roéznice faz poszczegélnych fal. Zaklada sie
przy tym, ze roznice te sg stale w czasie, czyli fale sa ze soba spdjne [5, 7].

Mozna wykazaé, ze w idealnie jednorodnym osrodku wynikiem superpozycji fal
wtornych jest pojedyncza fala propagujaca w osrodku w kierunku zgodnym z kierun-
kiem propagacji fali padajacej z predkoscia c/n, gdzie ¢ jest predkoscia $wiatta
w prozni, a n wspotczynnikiem charakteryzujacym rozwazany osrodek, zwanym
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wspoétczynnikiem zatamania Swiatta. Fala padajaca zostaje w osrodku catkowicie wy-
gaszona. W przypadku osrodka jednorodnego, mimo wystepowania molekularnego
mechanizmu rozpraszania, nie zachodzi rozpraszanie w skali makroskopowej, przeja-
wiajace sie zmiana kierunku propagacji $wiatla. Scisty opis oddzialywan $wiatta
z uktadami jednorodnymi prowadzi do zalezno$ci wspotczynnika zatamania od wia-
sciwosci osrodka — liczby molekut w jednostce objetosci oraz ich polaryzowalnosci,
czyli sktonnosci do zmiany rozktadu tadunku elektrycznego pod wplywem zewnetrz-
nego pola elektrycznego [7].

Rozpraszanie $wiatta rozumiane jako zmiana przestrzennego rozktadu wigzki wy-
stepuje wylacznie w osrodkach niejednorodnych, tj. takich, w ktoérych wspotczynnik
zatamania nie jest jednakowy we wszystkich punktach, lecz zmienia si¢ od punktu do
punktu [5, 7, 10]. W rzeczywistosci nawet uklady jednorodne makroskopowo sa
w okreslonej skali niejednorodne, poniewaz mozna w nich wyr6zni¢ pojedyncze ato-
my lub czgsteczki. Rozwazania teoretyczne prowadzg jednak do wniosku, ze osrodki,
w ktorych odlegto$ci miedzy molekutami sa znacznie mniejsze od dlugosci fali swia-
tla, mozna uzna¢ za optycznie jednorodne [10].

Przyczyna niejednorodno$ci optycznej osrodka moze by¢ obecno$¢ w nim nie-
wielkich czastek innej substancji [5, 7, 10]. Przez czastke rozumie si¢ agregat wielkiej
liczby atomoéw lub czasteczek jednego rodzaju. W przypadku gdy liczba ta jest wy-
starczajaco duza, wlasciwosci optyczne materiatu, z ktérego czastka jest zbudowana,
w pelni opisuje parametr makroskopowy, jakim jest wspotczynnik zatamania §wiatla
[7]. Niejednorodnos¢ optyczna tego typu wystepuje w przypadku uktadow dyspersyj-
nych, gdyz faza zdyspergowana tych uktadéw stanowi zbior czastek o wspotczynniku
zatamania r6znigcym si¢ od wspolczynnika zatamania osrodka dyspersyjnego, w kto-
rym te czastki sg zawieszone [5].

Podobnie jak w omawianym wczes$niej przypadku atoméw lub czasteczek, jezeli
srednie odleglosci miedzy czastkami fazy zdyspergowanej sa znacznie mniejsze od
dlugosci fali $wiatta padajacego, nastepuje wzajemne sprzezenie czastek za posrednic-
twem pola elektromagnetycznego, co prowadzi do zjawiska rozproszenia wielokrot-
nego [5]. Jak poprzednio, jezeli $rednie odlegtosci czastek sa wigksze, mozna zasto-
sowac przyblizenie rozproszenia jednokrotnego [5]. W tej sytuacji pole elektryczne
fali rozproszonej przez zbior czastek fazy zdyspergowanej stanowi superpozycj¢ pol
fal rozproszonych przez poszczegdlne czastki (z uwzglednieniem faz), z ktorych kaz-
da poddana jest oddziatywaniu wytacznie pola elektrycznego fali padajacej tak, jakby
stanowila pojedyncza czastke rozpraszajaca w calym osrodku dyspersyjnym.

Jezeli dodatkowo zalozy sie, ze liczba czastek w uktadzie dyspersyjnym jest bar-
dzo duza, a ich potozenie i orientacja przestrzenna — losowa i zmienna w czasie, fazy
fal rozproszonych przez poszczegédlne czastki w dowolnym punkcie obserwacji sg
rowniez losowe (nie zwigzane zadng systematyczng zaleznos$cig) oraz zmienne w cza-
sie. Dzigki temu czastki fazy zdyspergowanej mozna traktowac jako niespojne wzgle-
dem siebie zrodla promieniowania rozproszonego. W zwigzku z tym nate¢zenia fal
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rozproszonych przez poszczegélne czastki moga by¢ bezposrednio sumowane. Roz-
praszanie $wiatta przez caly zbior czastek fazy zdyspergowanej okresla si¢ w tym
przypadku jako rozproszenie niespdjne lub niekoherentne [5].

Dzigki zatoZzeniom o rozpraszaniu jednokrotnym i niekoherentnym mozliwe jest ta-
twe sformulowanie opisu rozpraszania §wiatta w uktadzie dyspersyjnym na podstawie
wynikow analizy rozpraszania $wiatta na pojedynczej czastce fazy zdyspergowane;.

3.2. MODELOWANIE ROZPRASZANIA SWIATEA W UKEADACH DYSPERSYINYCH

Jak wynika z rozwazan przedstawionych w punkcie 3.1, $cisty opis rozpraszania
swiatta w uktadach dyspersyjnych jest niezwykle skomplikowany, co powoduje, ze
jego zastosowanie do analizy wielkosci czastek napotyka powazne trudnos$ci lub jest
wrecz niemozliwe. Na potrzeby rozwigzywania rozwazanego zagadnienia odwrotnego
celowe jest wykorzystanie prostszych modeli przyblizonych, przyjmujgcych wiele
zatozen upraszczajacych [5].

W badaniach prowadzonych przez autoréw przyjete zostaty nastepujace zatozenia
upraszczajace:

e w ukladzie zachodzi jednokrotne i niekoherentne rozpraszanie $wiatta,

e rozpraszanie $wiatta ma charakter sprezysty, czyli zachodzi bez zmiany dtugosci
fali,

e Swiatlo padajace stanowi ptaska, monochromatyczna i niespolaryzowana fala
elektromagnetyczna,

e o$rodek dyspersyjny jest jednorodny i izotropowy,

e faze zdyspergowana tworza jednorodne i izotropowe czastki o ksztatcie kuli-
stym,

e wiasciwosci optyczne osrodka dyspersyjnego i fazy zdyspergowanej w pehni opi-
suja ich zespolone wspotczynniki zatamania Swiatla.

Podane zatozenia sg uzasadnione w wielu rzeczywistych przypadkach nefelome-
trycznych 1 turbidymetrycznych pomiaréw wielkosci czastek uktadéw dyspersyj-
nych.

Konsekwencja zatozenia o rozpraszaniu jednokrotnym i niekoherentnym jest moz-
liwo$¢ obliczenia natgzenia $wiatta rozproszonego w danym kierunku przez caly
uktad dyspersyjny, jako sumy natezen $wiatta rozproszonego w tym kierunku przez
poszczegodlne czastki fazy zdyspergowanej, z ktorych kazda poddana jest oddziatywa-
niu wylacznie fali padajacej tak, jakby stanowita pojedyncza czastke rozpraszajaca
w catym osrodku dyspersyjnym [5]. Dzigki temu wtasciwosci optyczne uktadu dys-
persyjnego w prosty sposob wynikaja z wlasciwosci pojedynczych czastek rozprasza-
jacych.

Zatozenia o rozpraszaniu sprezystym, jednorodnosci i izotropowosci osrodka dys-
persyjnego oraz jednorodnosci, izotropowosci i kulistym ksztalcie czastek fazy zdy-
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spergowanej umozliwiaja zastosowanie do opisu wiasciwosci optycznych pojedynczej
czastki stosunkowo proste teorie fizyczne omowione w dalszej czgsci pracy.

3.2.1. MODELOWANIE ROZPRASZANIA SWIATLA
NA POJEDYNCZEJ CZASTCE FAZY ZDYSPERGOWANE]J

Uktad wspotrzednych stosowany do opisu rozpraszania $wiatla na pojedynczej
czastce fazy zdyspergowanej zaprezentowano na rysunku 3.2.1.1.

Do

LLLL NI TILZLIZLZZZZL™

PLASZCZYZNA
ROZPRASZANIA

A
€
L —
y o

y

A
€y

SWIATLO PADAJACE

Rys. 3.2.1.1. Sferyczny uklad wspotrzednych (r, 6, ¢) stosowany do opisu rozpraszania swiatta
na pojedynczej czastce [7]
Fig. 3.2.1.1. Spherical coordinate system (7, 6, ¢) used for describing light scattering
by single particle [7]

Fala padajaca rozchodzi si¢ w dodatnim kierunku osi z. Kierunek obserwacji fali
rozproszonej przez czastke, zwany kierunkiem rozpraszania, okresla wektor r.
Ptaszczyzna wyznaczona przez kierunek rozpraszania i 0§ z nazywa si¢ ptaszczyzna
rozpraszania. Kat ¢ zwany jest katem azymutalnym, natomiast kat 8 — katem rozpra-
szania [7].
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Przyjeto, ze rozwazana czastka kulista ma promien a, materiat, z ktérego czastka
jest wykonana, charakteryzuje si¢ zespolonym wspdtczynnikiem zatamania §wiatta
N, =n, +ik,, gdzie i oznacza jednostk¢ urojona, i = J-1 , natomiast osrodek dysper-
syjny, w ktorym czastka jest umieszczona, charakteryzuje si¢ zespolonym wspotczyn-
nikiem zalamania $wiatta N, =n, +ik, .
Liczba falowa §wiatta padajacego i rozpraszanego przez czastke jest dana wzo-
rem [7]
k= 27N, , (3.2.1.1)
A

gdzie A, — dlugos¢ fali Swiatta padajacego i rozpraszanego w prozni.

Wzgledny wspolczynnik zatamania czastki wzgledem osrodka wyraza si¢ wzo-
rem [7]

m=-—L. (3.2.1.2)

Parametr wielkosciowy czastki, zwany inaczej parametrem Mie, zdefiniowany jest
wzorem [7]

x=ka=2No (3.2.1.3)

Ao

Wiasciwosci optyczne jednorodnej i izotropowej czastki kulistej umieszczonej
w jednorodnym i izotropowym osrodku dyspersyjnym, sa w pelni zdeterminowane
przez dwie wielkos$ci: mix [5, 7].

Jesli idzie o nefelometryczng technike analizy wielkosci czastek uktadow dysper-
syjnych, istotne jest natgzenie promieniowania rozpraszanego przez czastke w okre-
$lonym kierunku rozpraszania r wyznaczonym przez katy €1 ¢. Natezenie to zdefi-
niowane jest jako stosunek strumienia energii (czyli ilosci energii przeplywajacej
w jednostce czasu) promieniowania rozpraszanego przez czastke w maty kat brytowy
wokot kierunku r — d¢e(r) do wielkosci tego kata brytowego dQ(r):

Sv(r)zm. (3.2.1.4)
‘ dQ(r)

Szczegdlowe rozwazania prowadza do wniosku, ze w przyjetych zatozeniach
upraszczajacych natgzenie promieniowania rozpraszanego przez czastke w okreslo-
nym kierunku sposrod parametrow okreslajacych ten kierunek zalezne jest wytgcznie
od kata rozpraszania 1 dane jest zaleznoscig [ 7]

3,(0,x,m) =%Sll(9,x,m)lo, (3.2.1.5)
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gdzie: §,,(6,x,m) — element tzw. macierzy Muellera, Iy — energetyczne nat¢zenie

oswietlenia czastki przez falg padajaca, zdefiniowane jako stosunek strumienia energii
promieniowania padajacego na czastke do pola powierzchni rzutu tej czastki na ptasz-
czyzne prostopadta do kierunku propagacji fali padajacej [7].

Jesli idzie o turbidymetryczng technike analizy wielko$ci czastek uktadow dysper-
syjnych, istotny jest przekrdj czynny czastki na ostabienie (ekstynkcje) swiatta. Osta-
bienie oznacza ubytek strumienia energii promieniowania padajacego, bedacy tacz-
nym efektem rozpraszania promieniowania padajacego w kierunkach innych niz
kierunek promieniowania padajacego oraz absorpcji promieniowania padajacego
przez czastke. Przekroj czynny czastki na ostabienie okresla si¢ jako stosunek ubytku
strumienia energii promieniowania padajagcego w wyniku ostabienia (ekstynkcji)
P . do energetycznego natezenia oswietlenia czastki przez falg padajacg Io [7]

ot = fron (3.2.1.6)
IO

Wielkos$¢ Cex zalezy od x i m [7].

Postacie zaleznosci S,,(6,x,m) oraz C,,(x,m) wynikaja ze szczegdtowych teorii
rozpraszania §wiatla na pojedynczej czastce. W badaniach prowadzonych przez auto-
row stosowane byty dwie teorie tego typu:

e teoria rozpraszania Mie,

e teoria dyfrakcji Fraunhofera.

3.2.1.1. TEORIA ROZPRASZANIA MIE

Teoria Mie jest teorig rozpraszania $wiatla na pojedynczej jednorodnej i izotropo-
wej czastce kulistej o dowolnej wielkos$ci umieszczonej w jednorodnym i izotropo-
wym osrodku dyspersyjnym [7]. Wyznaczone przez teori¢ zaleznosci sg wynikiem
Scistego rozwiagzania zagadnienia brzegowego elektromagnetyzmu [5, 7].

Rozktady przestrzenne pola elektrycznego i magnetycznego fali rozproszonej na
czastce wyrazaja si¢ nieskonczonymi szeregami funkcji specjalnych. W pomiarach
nefelometrycznych zaleznos¢ S,,(6,x,m) zgodnie z teorig Mie [7, 8] okreslaja naste-
pujace zaleznosci:

SU(H,x,m)zéﬂSl(H,x,m)f+|S2(t9,x,m)|2], G2.1.1.1)
gdzie [7, 8]:
S(exm):iﬂ(aﬁun) (3.2.1.1.2)
1 Lade] n=17’l(}’l+1) n’“n n*nl
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2t ). (3.2.1.1.3)
n(n+1)

S,(0,x,m) = i

n=1

Réwnania (3.2.1.1.2) i (3.2.1.1.3) stanowia rozwinig¢cia funkcji odpowiednio
S,(0,x,m) 1 S,(0,x,m) w nieskonczone szeregi funkcji specjalnych 7, i r,, przy
czym wielkosci a, i b, sa wspotczynnikami tych rozwiniec.

Funkcje specjalne 7, 1 7, zalezne sa wylacznie od kata rozpraszania 6 i zdefi-
niowane sg przez zaleznosci [7, 8]

1
7 (cos) = 12050 (3.2.1.1.4)
sin @
1 1
7 (cost) = (OO __ g o dh (c0s0) (3.2.1.1.5)

do d(cosf) ’

gdzie P'(cosf) — stowarzyszona funkcja Legendre’a pierwszego rodzaju stopnia n
pierwszego rze¢du.

Wspotczynniki a, i1 b,, zwane wspotczynnikami rozpraszania, zalezne sg wylacznie
od parametru wielko$ciowego czastki x oraz jej wzglednego wspodtczynnika zalamania
m 1 okreslone sa przez wzory [7]:

A AR AC ALY -
m l//n (mx)grll (.X) - gn (X)l//; (mx)

by e (32.1.1.7)
' l//n(nlx)é;(x)—méfn(x)wé(mx) > 2

w ktorych funkcje v, (p) oraz &,(p) oznaczaja funkcje Riccatiego—Bessela. Funkcje
te zdefiniowane sg przez wyrazenia [7]:

v,(0)=2,(p). (3.2.1.1.8)

E(p) =P (p), (3.2.1.1.9)

gdzie: j,(p) — sferyczna funkcja Bessela pierwszego rodzaju rzedu n, h"(p) — sfe-

ryczna funkcja Hankela pierwszego rodzaju rzedu n (zwana tez sferyczng funkcja
Bessela trzeciego rodzaju rzgdu n).
Istotna ze wzgledu na pomiary turbidymetryczne zalezno$¢ C,, (x,m) wyznaczona

przez teori¢ Mie réwniez ma posta¢ szeregu nieskonczonego [7]:
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C. (x,m) =%Re{i(2n+l)(an +bn)}. (3.2.1.1.10)

n=l

W badaniach prowadzonych przez autoréw obliczenia numeryczne funkcji
S,,(0,x,m), C,,(x,m) oraz wszystkich wielkosci posrednich realizowane byly we-

dhug algorytmu opisanego przez Bohrena i Huffmana [7]. Algorytm ten wykorzystuje
proste zaleznosci rekurencyjne pomiedzy funkcjami specjalnymi kolejnych rzgdow.

3.2.1.2. TEORIA DYFRAKCJI FRAUNHOFERA

Duza zlozono$¢ omawianej wczesniej teorii Mie stanowi powazne utrudnienie
w jej zastosowaniu do analizy wielko$ci czastek uktadow dyspersyjnych. Powoduje
to, ze teoria Mie czesto zastepowana jest przyblizonymi modelami zjawiska rozpra-
szania §wiatta, w ktorych przyjmowane sg okreslone zalozenia upraszczajace. Zatoze-
nia te ograniczaja stosowalno$¢ teorii przyblizonych do pewnych szczegoélnych przy-
padkow spetniajacych stawiane postulaty [5, 8].

W badaniach prowadzonych przez autorow w charakterze przyblizonego modelu
rozpraszania $§wiatla zastosowano teori¢ dyfrakcji Fraunhofera.

W teorii dyfrakcji Fraunhofera przyjmuje si¢ nastepujace zalozenia upraszczajace
[8,9]:

e czastka rozpraszajaca jest catkowicie nieprzezroczysta,

e czastka rozpraszajagca ma wymiar znacznie wigkszy od dtugosci fali swiatta.

Postulaty te mozna wyrazi¢ formalnie jako [§]

|m—1| >>1 oraz x>>1. (3.2.1.2.1)

Model rozproszenia Fraunhofera $wiatta na pojedynczej czastce kulistej o promie-
niu a opisuje wylacznie efekt dyfrakcji na nieprzezroczystym dysku o promieniu
a stanowigcym rzut tej czastki na ptaszczyzne prostopadla do kierunku propagacji
swiatta padajacego. Zjawiska odbicia i zalamania s pomijane [5, 9]. W zwigzku
z tym wyznaczane przez teori¢ Fraunhofera charakterystyki rozpraszania §wiatta zale-
73 tylko od parametru wielkosciowego czastki x, sa natomiast niezalezne od wzgled-
nego wspotczynnika zatamania czastki wzgledem otaczajacego ja osrodka m [5, 8, 9].

Teoria dyfrakcji Fraunhofera opiera si¢ na zasadzie Huygensa—Fresnela, ktora
stwierdza, ze kazdy punkt, do ktérego dotarto czoto fali padajacej, jest zrodlem wtor-
nej fali kulistej. Interferencja fal wtornych daje w rezultacie czoto fali propagujacej
w rozwazanym osrodku w chwili pozniejszej [9]. Jezeli czes¢ czota fali padajacej
zostanie wycigta przez nieprzezroczysta czastke, efektem interferencji fal wtdrnych
pochodzacych od wszystkich punktéw lezacych na pozostatej czesci czota fali jest
zmiana dotychczasowego ksztattu czota fali, co wigze si¢ ze zmiang kierunku propa-
gacji fali, zwang ugieciem lub dyfrakcja [9].
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Teoria Fraunhofera jest skalarng teoria dyfrakcji, co oznacza, ze odnosi si¢ do fal
stanowigcych zaburzenia skalarnych wielkos$ci fizycznych. Fale $wietlne stanowia
zaburzenia pola elektrycznego i magnetycznego, czyli pol wektorowych. Zastosowa-
nie teorii do przyblizonego opisu rozpraszania §wiatla jest mozliwe wylacznie za
sprawg zalozenia, ze §wiatto padajace jest niespolaryzowane [8].

Istotng ze wzgledu na pomiary nefelometryczne zalezno$¢ S),(6,x) w teorii dy-
frakcji Fraunhofera okresla nastepujacy wzor [7]

(1+cosd) J,(xsin O)[
2 sin @

S,(0,x) = ‘x , (3.2.1.2.2)

gdzie J,(p) — funkcja Bessela pierwszego rodzaju rzgdu pierwszego. Dla malego kata

rozpraszania zastosowa¢ mozna przyblizenie sin & = 6 oraz cosé =1, co prowadzi do
przyblizonego wzoru

2

S,,(6,x)= . (3.2.1.2.3)

32 J1(x‘9)
x0

Istotna ze wzgledu na pomiary turbidymetryczne wielko$¢ Cei, Wyznaczona przez
teori¢ dyfrakcji Fraunhofera, zalezy wylacznie od promienia czgstki a i dana jest wy-
razeniem [7]

C

ext

=2m’. (3.2.1.2.4)

Najwazniejsze zalety teorii dyfrakcji Fraunhofera w stosunku do teorii rozprasza-
nia Mie stanowig jej prostota oraz brak zalezno$ci wyznaczonych przez teori¢ charak-
terystyk rozpraszania swiatta od wspotczynnika zalamania czastki wzgledem otacza-
jacego ja os$rodka m. Empiryczne warto$ci wspotczynnika m charakteryzuja sie
zwykle do$¢ znaczng niepewnoscia [5].

3.2.2. MODELOWANIE ROZPRASZANIA SWIATELA NA FAZIE ZDY SPERGOWANE]

Modelowanie rozpraszania $wiatta na fazie zdyspergowanej, stanowigcej zbior
ztozony z bardzo wielkiej liczby czastek, opiera si¢ na teorii przenoszenia energii
promienistej stworzonej przez Chandrasekhara i Preisendorfera [5].

Zgodnie z przyjetymi w punkcie 3.2 zatozeniami upraszczajagcymi rozmieszczenie
czastek fazy zdyspergowanej w osrodku dyspersyjnym jest catkowicie losowe, ale
$rednia liczba czastek, przypadajaca na jednostke objetosci N, zwana koncentracja
czastek, jest jednakowa w catym uktadzie. Podobnie, jednakowa w calym uktadzie jest
przypadajaca na jednostke objeto$ci srednia liczba czgstek o promieniach lezacych
w infinitezymalnie matym przedziale (a,a+da), ktora, zgodnie ze wzorem (2.2.1),

rowna jest N, f(a)da . Wynika stad, Zze kazda elementarna objetos$¢ uktadu dysper-
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syjnego dV rozprasza $wiatto w identyczny sposoéb. W zwiazku z tym rozprasza-
nie swiatta w uktadzie dyspersyjnym scharakteryzowa¢ mozna za pomoca wielko-
$ci opisujacych rozpraszanie §wiatla przez dowolnie wybrang elementarna obje-
tos¢ dV.

W nefelometrycznej metodzie pomiaru wielkosci czastek uktadu dyspersyjnego,
natezenie promieniowania rozproszonego przez elementarng objetos¢ dV zalezy wy-
Tacznie od kata rozpraszania 6. Wobec tego objetosciowa funkcja rozpraszania zalezna
jest wylacznie od kata rozpraszania. Jest ona zdefiniowana nastgpujacym wzorem [5]:

da3,(0)

p&)= 1,dv

: (3.2.2.1)

gdzie: dV — elementarna objetos¢ uktadu, d3, (6) — natgzenie promieniowania rozpro-
szonego pod katem & przez elementarng objetos¢ uktadu dV, Iy — energetyczne natgze-
nie o§wietlenia elementarnej obj¢tosci uktadu przez falg padajaca.

Dla ustalonych dlugosci fali $wiatta rozpraszanego A oraz wzglednego wspotczynni-
ka zatamania czastki wzgledem osrodka m, traktowanych jako parametry (3.2.1.5) okre-
slajace natezenie Swiatta rozproszonego pod katem € przez pojedyncza czastke, przed-
stawi¢ mozna w postaci uwidaczniajace]j zaleznos¢ od promienia czastki:

s ,poj cz.(e CZ) - 11(9 a)l (3222)

Przyjete zalozenia upraszczajace o rozpraszaniu jednokrotnym i niekoherentnym
umozliwiajg obliczenie nat¢zenia $wiatta rozproszonego w danym kierunku przez
elementarng objetos¢ dV uktadu dyspersyjnego jako sumy natezen $wiatla rozproszo-
nego w tym kierunku przez poszczegdlne czastki fazy zdyspergowanej w objetosci dV
traktowane niezaleznie. W zwiazku z tym natezenie swiatla rozproszonego pod katem
0 przez wszystkie czastki, o promieniach lezacych w infinitezymalnie malym prze-
dziale (a,a+da) zawarte w objetosci dV, uzyskuje si¢ przez pomnozenie natg¢zenia

(0,a) danego wzorem (3.2.2.2) przez liczbg czastek N, f(a)dadV :

s ,poj.cz
d3,(0,a)=—S,/(0,a)[,N, f(a)dadV . (3.2.2.3)
Calkowite natezenie promieniowania rozproszonego pod katem 6 przez elementar-

na objetos¢ uktadu dV — d3,(0) obliczy¢ mozna przez scatkowanie danych wzorem
(3.2.2.3) natezen d3I (6,a) pochodzacych od czastek o roznych promieniach:

d3,(0) = IdVJ‘N S,.(0,a)f(a)da . (3.2.2.4)
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Podstawiajac wyrazenie (3.2.2.4) do wzoru (3.2.2.1), uzyskuje sie:
T 1
p©O) = jNv pSl 1(0,a) f(a)da . (3.2.2.5)
0

W zaleznosci od teorii rozpraszania $wiatta na pojedynczej czastce fazy zdysper-
gowanej, zastosowanej w modelowaniu matematycznym rozpraszania §wiatla na fazie
zdyspergowanej, wystepujaca w rownaniu (3.2.2.5) funkcja S),(6,a) okreslona jest
wzorami:

®(3.2.1.1)~(3.2.1.3) oraz (3.2.1.1.1)—(3.2.1.1.9) w przypadku teorii rozpraszania
Mie,

¢ (3.2.1.1), (3.2.1.3) oraz (3.2.1.2.2) lub przyblizonym wzorem (3.2.1.2.3) w przy-
padku teorii dyfrakcji Fraunhofera.

Ze wzgledu na turbidymetryczna technike analizy wielkosci czastek uktadow dys-
persyjnych istotny jest calkowity wspdtczynnik ostabienia (ekstynkcji) §wiatta, ktéry
definiuje si¢ jako stosunek catkowitego ubytku strumienia energii promieniowania
padajacego na elementarng objetos¢ dV ukladu dyspersyjnego w wyniku ostabienia
(ekstynkcji) @, . 4 do energetycznego natgzenia oSwietlenia elementarnej objgtosci

uktadu przez fale padajaca /o oraz do elementarnej objgtosci uktadu dV [5, 8]:
c :M, (3.2.2.6)
1,dv
Jezeli cylindryczng wiazke Swiatla o polu przekroju poprzecznego S biegnacego
przez uktad dyspersyjny w okre§lonym kierunku, ostonitoby si¢ od promieniowania
rozproszonego dochodzacego z innych kierunkéow oraz zatozytoby si¢, ze w uktadzie
dyspersyjnym nie wystepuja pierwotne zrodla swiatta, to na infinitezymalnym odcin-
ku dz drogi $§wiatta zjawisko ostabienia spowodowatoby ubytek strumienia energii
wiazki rowny

B ext.av =S1(2)=SI(z +dz) = SI(z) - S[I(z) +dl(z)|==Sdl (z), (3.2.2.7)
gdzie /(z) oznacza energetyczne natezenie oswietlenia w wiazce $wiatta po przebyciu
drogi z w uktadzie dyspersyjnym. Na drodze dz wiazki $wiatta znajduje si¢ objetosé:

dV =Sdz (3.2.2.8)
uktadu dyspersyjnego. Podstawiajac zwiazki (3.2.2.7) 1 (3.2.2.8) oraz [, =1(z) do
wzoru (3.2.2.6), uzyskuje si¢

1 dl(z)

STERr (3.2.2.9)

co stanowi rézniczkowg posta¢ prawa Bougera—Lamberta—Beera [5, 8].
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Scatkowanie rownania (3.2.2.9) prowadzi do zaleznosci [5, 8]:
1(z)=1(0)exp(—cz) . (3.2.2.10)

Wedlug zaleznosci (3.2.1.6) catkowity ubytek strumienia energii promieniowania
o dtugosci fali 4, padajacego na pojedyncza czastke fazy zdyspergowanej, spowodo-
wany oslabieniem (ekstynkcja) $wiatta przez t¢ czastke wyrazi¢ mozna nastgpujacym
wzorem, w ktorym uwidoczniona jest zalezno$¢ od dlugosci fali $wiatla rozpraszane-
g0 oraz promienia czastki:

Pr ext.poj ez (A @) = Co poj e (A Dy (3.2.2.11)

Przyjete w punkcie 3.2 zatozenia upraszczajace o rozpraszaniu jednokrotnym
i niekoherentnym umozliwiaja obliczenie spowodowanego ostabieniem calkowitego
ubytku strumienia energii promieniowania padajacego na elementarng objetos¢ dV
uktadu dyspersyjnego jako sumy ubytkéw spowodowanych przez poszczegdlne czast-
ki fazy zdyspergowanej w objetosci dV traktowane niezaleznie. W zwiazku z tym
ubytek strumienia energii promieniowania o dtugo$ci fali A, wywotlany przez wszyst-
kie czastki o promieniach lezacych w infinitezymalnie matym przedziale (a,a+da)
zawarte w objetosci dV, uzyskuje si¢ przez pomnozenie ubytku strumienia
Pr ext.pojcr. (A @) wedtug (3.2.2.11) przez liczbg czastek N, f(a)dadV

¢E,ext,dV(ﬂ’7 CZ) = Cext,poj.cz.(ﬂ‘a a)[ONvf(a)dadV' (322 12)

Calkowity ubytek strumienia energii promieniowania o dtugosci fali 4 w elemen-
tarnej objetosci uktadu dV obliczy¢ mozna przez scatkowanie danych wzorem
(3.2.2.12) strumieni ¢, . ,-(4,a) , pochodzacych od czastek o réznych promieniach:

Pr os.ar(A) = IOdVJ. N,Cost pojer(A,0) f(@)da . (3.2.2.13)
0
Podstawiajac wyrazenie (3.2.2.13) do wzoru (3.2.2.6), uzyskuje sig:
e(2) = [ N,Cogposen(oa) f (a)dar . (3.2.2.14)
0

W zaleznosci od teorii rozpraszania $wiatla na pojedynczej czastce fazy zdysper-
gowanej zastosowanej w modelowaniu matematycznym rozpraszania $wiatla na fazie
zdyspergowanej, wystepujaca w rownaniu (3.2.2.14) funkcja C (4,a) okreslona

ext,poj.cz.
jest wzorami:
¢ (3.2.1.1)+3.2.1.3) oraz (3.2.1.1.6)—(3.2.1.1.10) w przypadku teorii rozpraszania Mie,

¢ (3.2.1.2.4) w przypadku teorii dyfrakcji Fraunhofera.
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Mozna zauwazy¢, ze zaleznosci (3.2.2.5) oraz (3.2.2.14) kluczowe ze wzgledu na
odpowiednio nefelometryczng i turbidymetryczng analiz¢ wielkos$ci czastek uktadow
dyspersyjnych maja posta¢ réwnania catkowego Fredholma pierwszego rodzaju
[5, 8]

20 =[K@.a) f(@da, Yy <Y< Vs (322.15)
0

gdzie: g(y) — zaleznos$¢ stanowigca charakterystyke rozpraszania $wiatta w ukta-
dzie dyspersyjnym bedaca przedmiotem zainteresowania w okreslonej technice
analizy wielkos$ci czastek: f(6) w technice nefelometrycznej, ¢(4) w technice tur-
bidymetrycznej, K(y, a) — jadro réwnania catkowego o szczegdtowej postaci za-
leznej od rozwazanej charakterystyki rozpraszania §wiatla w uktadzie dyspersyj-
nym oraz teorii rozpraszania §wiatta na pojedynczej czastce fazy zdyspergowane;j,
zastosowanej w modelowaniu matematycznym rozpraszania §wiatta na fazie zdy-
spergowanej.

3.3.IDEA OPTYCZNYCH TECHNIK ANALIZY WIELKOSCI CZASTEK
UKELADOW DYSPERSYINYCH

Optyczne techniki analizy wielkos$ci czgstek uktadéw dyspersyjnych opieraja si¢
na bezposrednim pomiarze okre§lonych zaleznosci g( y), stanowigcych charakterystyki
rozpraszania swiatta w uktadzie dyspersyjnym, a nast¢pnie na wyznaczeniu szukanego
rozktadu wielkos$ci czastek fazy zdyspergowanej uktadu f(a) na podstawie wynikow
pomiardow z wykorzystaniem zwigzku o ogolnej postaci (3.2.2.15).

Przedmiotem rozwazan w niniejszej pracy sg dwie techniki pomiarowe:

e nefelometria,

e turbidymetria.

3.3.1. POMIARY NEFELOMETRYCZNE

W nefelometrycznej technice analizy wielkosci czastek uktadow dyspersyjnych
bezposredniemu pomiarowi poddawana jest zalezno$¢ objetosciowej funkcji rozpra-
szania od kata rozpraszania £(6) [5].

Zasada pomiaru funkcji B(6) wynika z zaleznosci (3.2.2.1) definiujacej t¢ wiel-
kos$¢ fizyczna. W celu okreslenia objetosciowej funkcji rozpraszania £ dla danego kata
rozpraszania € dokonuje si¢ pomiaru natgzenia promieniowania rozproszonego pod
katem 6 przez elementarng obj¢tos¢ uktadu dV — d3 (6) [5]. Zasadg¢ pomiaru objeto-

sciowej funkcji rozpraszania S(6) w nefelometrii zilustrowano na rysunku 3.3.1.1.
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dVv
/ 7
I, 0

d3 S(())

Rys. 3.3.1.1. Zasada pomiaru objetosciowej funkcji rozpraszania £(6) w nefelometrii [5]
Fig. 3.3.1.1. Idea of volumetric scattering function /4 6) measurement in nephelometry [5]

Wyznaczenie rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej fla), na podstawie
zalezno$ci catkowej wiazacej funkcje £(6) z funkcja fla), wymaga znajomosci prze-
biegu funkcji f(6) w pewnym przedziale kata rozpraszania 6. Dlatego w ramach po-
miaréw nefelometrycznych wyznaczane sg wartosci funkceji f(6) dla wielu katow 6.

Pomiar objetosciowej funkcji rozpraszania omoéwiong metodg nastrecza wielu pro-
blemow technicznych, z ktorych najistotniejszymi sa [5]:

e doktadne wyznaczenie kata rozpraszania 6,

e zmiana rozwazanej objetosci osrodka dV przy zmianie kata 6 (rys. 3.3.1.1).

3.3.2. POMIARY TURBIDYMETRYCZNE

W turbidymetrycznej technice analizy wielko$ci czastek uktadéw dyspersyjnych
bezposredniemu pomiarowi poddawana jest zaleznos¢ catkowitego wspotczynnika
ostabienia (ekstynkcji) od dtugosci fali rozpraszanego swiatta c(A4) [5].

Zasada pomiaru catkowitego wspotczynnika oslabienia ¢ wynika z zaleznoSci
(3.2.2.9) lub (3.2.2.10) bedacych sformulowaniami prawa Bougera—Lamberta—Beera.
W celu wyznaczenia ¢(4) mierzony jest spadek energetycznego natgzenia o$wietlenia
w wigzce $wiatta monochromatycznego o dtugosci fali A, po przebyciu przez nig okre-
slonego odcinka drogi w uktadzie dyspersyjnym. Konieczne jest przy tym spetnienie
podanych w punkcie 3.2.2 warunkow stosowalnosci zaleznosci (3.2.2.9) i (3.2.2.10),
tzn. [5]:

e ostonig¢cie wigzki §wiatta od promieniowania rozproszonego docierajacego z kie-
runkow innych od kierunku propagacji wigzki, co wymusza zastosowanie wigzki
ograniczonej cylindrycznie; warunek ten spelniony jest zawsze jedynie w przyblizeniu
tym doktadniej, im mniejszy jest stosunek szerokosci wiazki do dlugosci jej drogi,
czyli im mniejszy jest kat brylowy, z ktorego detektor rejestruje §wiatto. Najkorzyst-
niejsze jest w tym przypadku zastosowanie wigzki promieniowania laserowego ze
wzgledu na jej matg rozbiezno$¢ [5],

e zapewnienie, by w ukladzie dyspersyjnym nie wystepowaly pierwotne zrddta
Swiatla.
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Spelienie tych wymogdéw gwarantuje, ze mierzony spadek energetycznego natg-
zenia o$wietlenia w wigzce $wiatla po przebyciu przez nig okreslonego odcinka drogi
w uktadzie dyspersyjnym spowodowany jest wytacznie przez zjawisko ostabienia, co
zapewnia poprawng warto$¢ catkowitego wspolczynnika ostabienia wyznaczonego na
podstawie mierzonego spadku.

Doswiadczalne wyznaczenie wspotczynnika c(4), wedtug zaleznosci (3.2.2.9), po-
lega na:

e pomiarze energetycznego natezenia oswietlenia /(4) w wigzce $wiatla mono-
chromatycznego o dtugosci fali A w okreslonym punkcie uktadu dyspersyjnego,

e pomiarze spadku energetycznego natezenia o$wietlenia A/(1) w wigzce §wiatta
po przebyciu przez nig mozliwie jak najkrotszej drogi Az w uktadzie dyspersyjnym,

e obliczeniu wspotczynnika c(4) na podstawie nastgpujacego wzoru, stanowigcego
przyblizenie wzoru (3.2.2.9) przez zastgpienie rézniczek réznicami skonczonymi

1 AI(L)

Doswiadczalne wyznaczenie wspotczynnika c(4), na podstawie zaleznosci
(3.2.2.10), polega na:

e pomiarze energetycznego natezenia oswietlenia /o(1) w wiazce $wiatta mono-
chromatycznego o dlugosci fali A w okreslonym punkcie uktadu dyspersyjnego,

e pomiarze energetycznego natezenia oswietlenia /.(4) w wiazce Swiatla po prze-
byciu przez nig drogi z w ukladzie dyspersyjnym,

e obliczeniu wspotczynnika c(A4), na podstawie wzoru (3.2.2.10):

L (A)=1y(A)exp(—cz), (3.3.2.2)
skad wynika, ze:
_ 1LY
c(l)= Zh{lo(/ﬁt)} (3.3.2.3)

Wyznaczenie rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej fla) wedtug zalez-
nosci catkowej wigzacej funkcje c(1) z funkcja fla) wymaga znajomosci przebiegu
funkcji ¢(1) w pewnym przedziale dtugosci fali §wiatlta rozpraszanego A. Dlatego
w ramach pomiaréw turbidymetrycznych wyznaczane sa wartosci funkcji c(4) dla
wielu dhugosci fali A.

Ze wzoru (3.2.1.2.4) wynika, ze funkcja C.

ext.poj.cz. (4> @) W teorii dyfrakeji Fraunho-
fera nie zalezy od dlugosci fali A. Zgodnie ze wzorem (3.2.2.14) oznacza to, ze catko-
wity wspotczynnik ostabienia ¢ réwniez nie zalezy od dtugosci fali A. Poniewaz wy-
znaczenie rozktadu wielkosci czgstek fazy zdyspergowanej fla) w turbidymetrii opiera

si¢ na badaniu zmiennosci wspdtczynnika ¢ w funkeji dlugos$ci fali A, wynika stad, ze
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w tym celu nie moze zosta¢ wykorzystany model matematyczny pomiaréow turbidy-
metrycznych oparty na teorii dyfrakcji Fraunhofera. W badaniach prowadzonych
przez autoréw stosowany byl model matematyczny wynikajacy z teorii rozpraszania
Mie.

4. ZAGADNIENIE ODWROTNE W ANALIZIE WIELKOSCI CZASTEK
UKEADOW DYSPERSYJNYCH Z WYKORZYSTANIEM
TECHNIK OPTYCZNYCH

Zagadnienie odwrotne w analizie wielkosci czastek uktadow dyspersyjnych z wy-
korzystaniem technik optycznych polega na wnioskowaniu o rozktadzie wielko$ci
czastek fazy zdyspergowanej fla) na podstawie wynikow pomiarow zaleznosci g(y)
stanowiacej charakterystyke rozpraszania $§wiatta w uktadzie dyspersyjnym. Wnio-
skowanie to opiera si¢ na wykorzystaniu zwigzku matematycznego pomiedzy funkcja
mierzong g(y) a szukang funkcja rozktadu f{a), ktory w przypadku obu rozwazanych
technik pomiarowych — nefelometrii oraz turbidymetrii wyraza si¢ rdwnaniem catko-
wym Fredholma pierwszego rodzaju o ogdlnej postaci wyrazonej wzorem (3.2.2.15).
Zaleznos¢ wiazaca funkcje g(y) z funkcja f{a) stanowi model matematyczny pomia-
row danego typu [5].

Matematycznie rozwigzanie rozpatrywanego problemu odwrotnego sprowadza si¢
do rozwigzania rownania (3.2.2.15) z funkcja jadra K(y, a) wlasciwg dla rozwazanej
charakterystyki rozpraszania $wiatla w uktadzie dyspersyjnym oraz teorig rozprasza-
nia §wiatla na pojedynczej czastce fazy zdyspergowanej, zastosowanej w modelowa-
niu matematycznym rozpraszania Swiatta na fazie zdyspergowanej. Niestety ze
wzgledu na ztozong postac jadra catkowego K(y, a) rozwigzania analityczne znane sg
wylacznie dla prostych przypadkow szczegdlnych.

4.1. NIEWLASCIWE POSTAWIENIE ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Olbrzymie trudnosci, ktorych nastrgcza rozwigzywanie rozwazanego zagadnienia
odwrotnego (3.2.2.15), sa konsekwencja tzw. niewlasciwego postawienia (ang. ill-
posedness). Oznacza to, ze problem nie spelnia przynajmniej jednego z trzech warun-
kéw dobrego postawienia (ang. well-posedness) Hadamarda [1, 2]:

e rozwigzanie f{a) jest dla kazdej funkcji g(y),

e rozwigzanie f{a) jest jednoznaczne,

e rozwigzanie f{a) jest stabilne, tzn. zalezy w sposob ciagly od funkcji g(y).

Warunek stabilno$ci rozwigzania mozna rowniez sformutowaé jako zadanie, by
dla kazdego dazacego do zera ciggu zaburzen funkcji g(y) odpowiadajacy mu ciag
zaburzen rozwigzania f{a) takze dazyt do zera [2].
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Zaktadajac, ze jadro catkowe K(y, a) jest catkowalne oraz funkcja f{a) jest rozwia-
zaniem rownania (3.2.2.15), czyli:

2 =[K(y.a)f(a)da, (4.1.1)
0
funkcja f(a)+0f,(a), gdzie S f,(a)= Asin na , A — stala, spetnia rownos¢ [2, 4]:

lim [ K(y,a)L/(@)+ &, (@)}da = lin [K(y,a)[/(@)+ Asin(na))da
0 0

) (4.1.2)
= g(¥)+ lim j K(y,a)Asin(na)da.
0
Oznaczajac:
3, = [K(y,a)4sin(na)da, (4.13)
0

oraz uwzgledniajac zwiazek [2, 4]:
lim j K(v,a)sin(na)da =0, (4.1.4)

0

uzyskuje sie:

lim Jg, () =0. (4.1.5)

Oznacza to, ze ciag zaburzen 6g,(v) funkcji g(y) taki, ze dg,(y) >0 dla n >
powoduje ciag zaburzeh O f,(a) rozwiazania fla) problemu nie dazacy do zera dla

n — o . Wykazuje to, ze rozwigzanie problemu odwrotnego (3.2.2.15) jest niestabil-
ne, a sam problem Zle postawiony (ang. il/-posed) [2, 4].

4.2. SEABE UWARUNKOWANIE ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Z niewlasciwym postawieniem rozwazanego zagadnienia odwrotnego (3.2.2.15)
wigze si¢ jego slabe uwarunkowanie (ang. ill-conditioning) polegajace na tym, ze
niewielkie nawet zaktocenia danych pomiarowych g(y) powoduja niezwykle duze
zaburzenia rozwigzania fla) [1, 2, 3, 4, 5].

Wglad w przyczyny stabego uwarunkowania zagadnienia odwrotnego daje jego
sformutowanie w kategoriach poje¢ analizy funkcjonalnej. Przeksztatcenie catkowe
wyrazone rownaniem (3.2.2.15) zapisa¢ mozna w postaci rownania operatorowego [1]
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2 = (KN = [K(a) f(@)da, Yo <3< Yy (42.1)
0

gdzie K — operator przeksztatcajacy funkcje fla) w funkcje g(»).

Niech funkcja fla) nalezy do przestrzeni Hilberta H), ktéra stanowi przestrzen
L[0, ) wszystkich funkcji catkowalnych z kwadratem w przedziale [0, ), z iloczy-
nem skalarnym okreslonym wzorem

o0

(t.u), = j t(a)u(a)da. (4.2.2)
0

Niech funkcja g(y) nalezy do przestrzeni Hilberta H-, ktora stanowi przestrzen
L[ Vyin>Vmx ] Wszystkich funkcji calkowalnych z kwadratem w przedziale

[Vrin > Viax 1 » Z 1loczynem skalarnym okre$lonym wzorem

Y max

(), = J 1(y)u(y)dy . (4.2.3)

Ymin

Niech dodatkowo jadro K(y, a) jest catkowalne z kwadratem, tzn.

Y max 0
j dy j K(y,a)da <o (4.2.4)
Ymin 0

oraz operator K : H, — H, jest operatorem zwartym [1]. Wowczas sa funkcje u.(y)

oraz v,(a), zwane funkcjami osobliwymi, i rzeczywiste liczby dodatnie, zwane warto-
$ciami osobliwymi o, takie, ze 0, 20, >...>0, 0, >0, gdy n — «© oraz [1, 12]:

(Kv,)() = [ K(,@)v,(@)da = o, (), (42.5)
0

(K'u,)@)= [K(y.a)u,(0)dy=0,v,(), (42.6)
Ymin

gdzie K" — operator sprzezony w stosunku do operatora K. Funkcje v,(a) tworza baze
ortonormalng w dziedzinie operatora K — przestrzeni H,, natomiast funkcje u.( ) two-
rzg baze ortonormalng w obrazie operatora K — przestrzeni H,. W zwiazku z tym
funkcje fla) z przestrzeni H, oraz funkcje g(v) z przestrzeni H, przedstawi¢ mozna
odpowiednio w postaci nastgpujacych rozwiniec:

fl@)=>" fv,(a), (4.2.7)
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g = gu,(»), (4.2.8)

w ktorych wspotczynniki, zwane wspotczynnikami Fouriera, okreslone sg przez
wzory:

=), = [ f(@w,(@)da, (4.2.9)
0
Y max

g, =(gt,), = I g, (y)dy . (4.2.10)
Ymin

Podstawiajac wyrazenia (4.2.7) i (4.2.8) do rownania (4.2.1), oraz stosujac zwia-
zek (4.2.5), uzyskuje sig:

g,=0,f,. 4.2.11)
Wynika stad, ze [1, 12]:
g(y)=(KN() = TK (v,a)f(a)da = i PWAACY) (4.2.12)
q p
oraz
f(a)= Z Eny (@)= Z ). "(y)> 2y (a). (4.2.13)

nl

Rozwiniecie (4.2.13), zwane szeregiem Picarda, okresla rozwiazanie problemu
odwrotnego sformulowanego za pomocg réwnania (4.2.1). Warunkiem istnienia tego
rozwigzania jest zbiezno$¢ szeregu, co $cisle wyrazi¢ mozna jako [1]:

= [(g)u,(»),,.[
‘ L <o

(4.2.14)
(o2

n= n

Warunek (4.2.14) okresla si¢ jako kryterium Picarda [1].

W przypadku rozwazanego zagadnienia odwrotnego jadro K(y, a) ma charakter
funkcji ,,gladkiej”, tzn. zmieniajacej si¢ stosunkowo wolno wraz ze zmienng a.
W zwiazku z tym jako$ciowo operator catkowy K powoduje ,,wygtadzenie” funkcji
fla), tzn. ma wlasciwos¢ filtrowania z niej wielkoczestotliwosciowych oscylacji oraz
gwaltownych zmian wartosci [4]. W sposdb bardziej $cisty wyrazi¢ to mozna przez
dwie ogdlne wlasciwosci, czgsto obserwowane w przypadku wygtadzajacych operato-
row catkowych [4]:
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e wartosci osobliwe operatora o, bardzo szybko malejg ze wzrostem indeksu #,
zblizajac si¢ do zera,

e funkcje osobliwe u,( ) oraz v,(a) wraz ze wzrostem indeksu n prezentujg coraz
bardziej oscylacyjny przebieg, tzn. wykazuja coraz wiecej zmian znakow.

Jakos$ciowo rozwinigcia fourierowskie (4.2.7) oraz (4.2.8) odpowiednio funkcji
fla) 1 g(y) stanowig ich dekompozycje na ortogonalne sktadowe oscylacyjne o rosna-
cych czestotliwosciach. Zgodnie ze wzorem (4.2.11), operator catkowy K traktowac
mozna jako filtr, ktory thumi wielkoczestotliwosciowe oscylacje funkcji f{a), odpo-
wiadajace wspolczynnikom fourierowskim f, o duzych indeksach n, przez ich wy-
mnozenie przez bardzo mate wartosci osobliwe o,, co powoduje, ze w wynikowe;j
funkcji g( y) istotne sa jedynie wolnozmienne sktadowe o matych indeksach g,. Inny-
mi stowy dane pomiarowe sa matoczute na wielkoczgstotliwosciowe oscylacje funkcji
fla), nawet gdy majg one znaczng amplitude [3, 4]. Z kolei rozwiazywanie zagad-
nienia odwrotnego dziata w przeciwng stron¢ — wiaze si¢ ze znacznym wzmocnie-
niem wielkoczgstotliwosciowych oscylacji funkcji g(y), odpowiadajacych wspodt-
czynnikom fourierowskim g, o duzych indeksach n, przez ich dzielenie przez bardzo
mate warto$ci osobliwe o, co powoduje, ze osiagaja one duze amplitudy w rozwia-
zaniu fla) [3, 4].

Dotychczasowa analiza nie uwzgledniata tego, ze funkcja mierzona podlega zakto-
ceniom przez losowe btedy pomiarowe oraz bledy zaokraglen. W rezultacie uzyskana
w wyniku pomiaréw funkcja g(y) rozni si¢ od funkcji g(y), spetniajacej rownanie
(4.2.1) wyrazajace model matematyczny procesu pomiarowego. Zakltadajac model
addytywnych bledow losowych, wptyw zaklocen z ich strony uwzgledni¢ mozna
przez dodanie cztonu zaktocen e(y) do wyjscia idealnego modelu g(y) w rownaniu
(4.2.1):

g =g +e(y)= (K1) +e(y)= '[K (v.a)f(a)da+e(y).  (4.2.15)
0

Funkcja /} (a) wyznaczona przez rozwigzanie rownania (4.2.1) dla funkcji g(y)
rozni sie od rzeczywistej funkcji f{a) 1 stanowi jedynie pewne jej przyblizenie. Zaste-
pujac w wyrazeniu (4.2.13) funkcj¢ g(v) przez funkcje g(y) oraz uwzgledniajac

zwigzek (4.2.15), uzyskuje sie [1]:
= (g() +e()u, (),

. g)u,(»),

fla)= Z<G— Z 2 v, (a)
=l g n=l Tn (4.2.16)
(g(1)u,(»),, 0 )ty (1)),

=y (o 3D

n=1 n n=I1 n
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Wynika stad, ze btad rozwigzania j} (a) w stosunku do prawdziwego rozwigzania
fla) stanowi sktadnik:

{er).u, (1), =
r(y)= Z 2y, (a) = Z =N rv(a),  (42.17)
n=1
gdzie
Ymax
e, =(en,), = [eu,(dv, (4.2.18)
Ymin
e o0
r=-=(rv,), =[r@v,(@da. (4.2.19)
o, o
Wyrazenie (4.2.16) zapisa¢ mozna wigc w postaci
= (g(1)u,(y)) {e).u,(»),,
Z Ly, (@)= f(a)+ Za—vn(a). (4.2.20)
=1 O n=1 n
Wprowadzajac oznaczenie
Ymax
g, =(8u), = 20,0y, (4221)
Ymin
wzorowi (4.2.16) nada¢ mozna postac
f(a)= Z Sy, (a)
= O-I‘l
=Z Zg" o (4.2.22)
n=1 n=1
=Zﬁv (a)
n=1
gdzie
foBe Bt G (4.2.23)
Gl‘l Gl’l n

Jak wczesniej wykazano rozwinigcia fourierowskie funkcji fla) 1 (a) oraz g(y)
i e(y) na odpowiednie funkcje osobliwe operatora K stanowig ich dekompozycje na
ortogonalne sktadowe oscylacyjne o rosnacych czgstotliwosciach. Szum reprezento-
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wany przez funkcje e(y) charakteryzuje si¢ przebiegiem szybkozmiennym, co powo-
duje, ze wspotczynniki e, jego rozwinigcia fourierowskiego (4.2.18) przyjmuja istotne
warto$ci nawet dla znacznych n, bardzo wolno maleja one ze wzrostem #, a czgsto
pozostaja state lub nawet rosng przy zwiekszajacym si¢ n. Jednocze$nie wolna od
zaktocen funkcja g(») jest funkcja gtadka, co sprawia, ze wspotczynniki g, jej rozwi-
nigcia fourierowskiego (4.2.8) szybko malejg ze wzrostem n. W zwigzku z tym glow-
nie wielkoczgstotliwo$ciowe oscylacje szumu e( y) zostaja silnie wzmocnione w pro-
cesie rozwigzywania zagadnienia odwrotnego za sprawg dzielenia we wzorze (4.2.19)
wspolczynnikow e, przez znikomo male wartosci osobliwe o, odpowiadajace duzym

indeksom n. Powoduje to, ze jedynie dla matych n wartosci wspotczynnikow fn,
okreslone przez wyrazenie (4.2.23), sa zblizone do wartosci f, odpowiadajacych

prawdziwemu rozwigzaniu. Dla duzych n wartos$ci wspotczynnikow W coraz

wiekszym stopniu zdominowane sg przez wieloczestotliwosciowe sktadowe biedu
r», poniewaz wspotczynniki fourierowskie f, prawdziwego rozwigzania f{a) szybko
malejg ze wzrostem n, gdyz rozwigzanie to jest funkcjg gtadka. Zjawisko to prowa-
dzi ostatecznie do olbrzymiego wzrostu wielkosci bledu rozwiazania ||7(a)|| dla nie-
wielkiej nawet wielkosci bledow pomiarowych ||e( )|, co oznacza stabe uwarunko-
wanie [1].

Reasumujac, przyczyng ztego uwarunkowania jest wygladzajace dziatanie operato-
ra catkowego K przejawiajace si¢ bardzo szybkim zmniejszaniem si¢ jego wartosci

osobliwych o, przy wzroscie n. Powoduje to, ze w rozwigzaniu f (@) najwigkszemu
wzmocnieniu podlegaja wielkoczestotliwosciowe sktadowe szumu e(y) [1, 3, 4].

Formalnym warunkiem istnienia rozwigzania f (@) jest kryterium Picarda [1]:

i‘ (E)u, (), | .

n

(4.2.24)
o,

Zgodnie z kryterium, wspotczynniki Fouriera funkcji g(y) przy wzroscie n musza

zanika¢ szybciej niz warto$ci osobliwe o, operatora calkowego K [1]. Niespetnienie
warunku (4.2.24) oznacza zte postawienie, natomiast im wigksza warto$¢ wyrazen pod
sumg dla duzych n, tym gorsze jest uwarunkowanie zagadnienia odwrotnego [1].

Stopien niewtasciwego postawienia oraz stabego uwarunkowania problemu nara-
sta, gdy zmniejsza si¢ szybko$¢ zmniejszania si¢ wartosci osobliwych o, przy wzro-
scie n w stosunku do szybkos$ci zmniejszania si¢ wspotczynnikow Fouriera funkcji
2(y) [1, 4]. Przyjmuje si¢ czgsto, ze stopien niewlasciwego postawienia oraz stabego
uwarunkowania zagadnienia jest [1]:

e umiarkowany, jezeli o, =o(n “) dla pewnego a >0,

e powazny w innych przypadkach, jezeli na przyklad o, =o(e™).
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5. ANALITYCZNE ROZWIAZANIA ZAGADNIENIA ODWROTNEGO
W ANALIZIE WIELKOSCI CZASTEK UKLADOW DYSPERSYJNYCH
ZWYKORZYSTANIEM TECHNIK OPTYCZNYCH

Jak wynika z wcze$niejszych rozwazan, jadro K(y, a) w réwnaniu catkowym
(3.2.2.15) ma niezwykle skomplikowang posta¢ w przypadku obu rozwazanych tech-
nik pomiarowych — nefelometrii oraz turbidymetrii zarowno w sytuacji, gdy modele
matematyczne pomiar6w oparte sg na teorii rozpraszania Mie, jak i na jej przyblizeniu
— teorii dyfrakcji Fraunhofera. Powoduje to, ze rozwigzania analityczne problemu
odwrotnego znane sa wylacznie dla prostszych przypadkdéw szczegolnych [5].

W niniejszym rozdziale prezentowane jest rozwigzanie analityczne znalezione
przez Sifrina dla przypadku pomiaréw nefelometrycznych, ktérych model matema-
tyczny oparty jest na teorii dyfrakcji Fraunhofera.

Podstawiajgc wzor (3.2.1.2.3) do rownania (3.2.2.5) oraz uwzgledniajac zwigzek
(3.2.1.3), uzyskuje si¢ nastepujaca szczegdlng posta¢ rownania catkowego (3.2.2.15)
dla przypadku pomiaréw nefelometrycznych, ktorych model matematyczny oparty jest
na teorii dyfrakcji Fraunhofera [5]:

[’e]

szJf(xa) £ (x)dx . (5.1)

0

NV

p(0)= ey

W rownaniu (5.1) rozktad wielkos$ci czastek oraz inne wielkosci zostal wyrazony
jako funkcja parametru wielkosciowego czastek x.

Metoda Sifrina rozwiazywania rownania catkowego (5.1) bazuje na zastosowaniu
funkcji specjalnej [5]

0, (1) = [2'e 0 (2)dz (52)
0

gdzie n — liczba catkowita. Funkcja ta ma nastgpujaca wtasnos¢ [S]:

_49a (W) _ Ly d 1) (5.3)

@, (1) = A i

Mozna zauwazy¢, ze funkcja ¢, (1) dana rdwnaniem (5.2) stanowi transformate
Laplace’a funkcji z”le(z) . Na tej podstawie rozwigzanie rownania (5.1) ma postaé [5]

f(x)= ]li]—zw D(O)h,(x0)do, (5.4)

V0
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gdzie [5]

D(9)=%[ﬂ(9)93], (5.5)

hy,(x0)=2mxQJ(x0)Y,(x0), (5.6)

przy czym Y,(z) — funkcja Bessela drugiego rodzaju rz¢du pierwszego, zwana tez

funkcja Neumana rzedu pierwszego.

Funkcja f(x) okreslona przez wzory (5.4), (5.5) oraz (5.6) stanowi analityczne
rozwigzanie Sifrina zagadnienia odwrotnego sformulowanego za pomoca réwnania
catkowego (5.1). W rzeczywisto$ci w numerycznym obliczaniu funkcji f(x) we wzo-
rze (5.4) calkowanie w przedziale [0, «) przyblizone zostaje catlkowaniem w skonczo-
nym przedziale [ Gnin, Omax), cO Wprowadza pewien btad [5]. Warto$¢ Gmin zdetermino-
wana jest przez szeroko$¢ stosowanej w pomiarach wigzki $wiatlta. Warto$¢ Onax
wynika natomiast z faktu, ze dla czastek fazy zdyspergowanej o rozmiarach x ~ 1, dla
ktorych adekwatna jest stosowana tu teoria dyfrakcji Fraunhofera, mierzona objeto-
sciowa funkcja rozpraszania £(6) szybko maleje ze wzrostem kata rozpraszania 6 i
dla duzych katow mierzone nat¢zenia $wiatla rozpraszanego sg porownywalne z szu-
mami zrodta §wiatlta i detektora [5].

Metoda Sifrina rozwigzywania zagadnienia odwrotnego nie minimalizuje nieko-
rzystnego wpltywu stabego uwarunkowania problemu na uzyskiwang funkcje f(x).

W zwigzku z tym procedura numerycznego obliczania rozwigzania /} (x) na podsta-
wie zaktdconej btgdami losowymi funkcji 5(6’), przebiegajaca zgodnie ze wzorami
(5.4)(5.6), prowadzi do znacznego wzmocnienia btedow w rozwigzaniu /} (x).
Otrzymywany w ten sposob rozktad f (x) charakteryzuje si¢ duzg niepewnos$cig przy

niewielkim nawet poziomie niepewnos$ci danych pomiarowych ,5 9).

6. NUMERYCZNE METODY ROZWIAZYWANIA ZAGADNIENIA
ODWROTNEGO W ANALIZIE WIELKOSCI CZASTEK UKEADOW
DYSPERSYINYCH Z WYKORZYSTANIEM TECHNIK OPTYCZNYCH

Fakt, Zze rozwiazania analityczne rozwazanego zagadnienia odwrotnego znane sg
wylacznie dla prostszych przypadkow szczegdlnych oraz ze rozwigzania te dotknigte
sg niekorzystnym wptywem stabego uwarunkowania, powoduje, ze do rozwigzywania
problemu stosuje si¢ techniki numeryczne. Metody te, zwane technikami, procedurami
lub algorytmami inwersyjnymi, przeznaczone sg dla zdyskretyzowanej postaci zagad-
nienia odwrotnego.
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6.1. DYSKRETYZACJA ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Istnieje wiele metod dyskretyzacji rownania catkowego (3.2.2.15) [1, 3]. W bada-
niach prowadzonych przez autorow wykorzystywana byla technika oparta na zastoso-
waniu kolokacji oraz aproksymacji catkowania przez kwadratur¢ numeryczng [1, 13].

Zakladajac, ze szukany rozktad wielkosci czastek f(a) przyjmuje znaczne wartosci
jedynie w pewnym ograniczonym przedziale [@min, dmax], @ p0za nim jego wartosci sa
zaniedbywanie mate, wystepujaca w rownaniu (3.2.2.15) calke w przedziale [0, o)
przyblizy¢ mozna za pomocg calki w skonczonym przedziale [@min, @max]:

IK(y,a)f(a)daz jK(y,a)f(a)da. (6.1.1)
0 Amin

Nastepnie catke w przedziale [dmin, dmax] aproksymowaé mozna za pomoca kwa-
dratury numerycznej, ktora catke przybliza za pomoca wazonej sumy wartosci funkcji
podcatkowej [1]

[k f@dax Y wK(va)f (). (6.12)
Ain J=1

gdzie w; — wspotczynniki wagowe. Punkty a; oraz odpowiadajace im wagi wybrad
mozna na rozne sposoby.

W metodzie prostokatow (ang. midpoint rule) przedzial [@min, dmax] dzielony jest na
q rownych podprzedziatow, kazdy o szerokosci [1, 13]

Ag = Gnex ~ Din (6.1.3)
q
Podprzedziatem j-tym jest [1, 13]
[am'n + (J - I)Aaa Aoin + ]Aa) (6 1 4)

Kazdy z punktow a; stanowi srodek odpowiedniego j-tego podprzedziatu [1, 13]:
1
a; =y, + (j —EjAa. (6.1.5)

Funkcja podcatkowa aproksymowana jest za pomoca funkcji odcinkami statej, tzn.
przyjmujacej w kolejnych podprzedzialach state warto$ci rowne wartosci funkcji
w srodkach tych podprzedziatow [1, 13]:

.rK(y,a)f(a)dazZK(y,aj)f(aj)Aa. (6.1.6)
@min J=1



44

Wynika stad, ze dla metody prostokatow [1, 13]:
w; =Aa. (6.1.7)
W metodzie trapezéw (ang. trapezoid rule) funkcja podcatkowa aproksymowana

jest za pomoca funkcji odcinkami liniowej. Odpowiadajacy temu rozktad punktow a;
okresla wzor [1]

a;=a, +(j-DAa, (6.1.8)
gdzie [1]
Ag = Gmax ~ uin (6.1.9)
qg-1

Wspotczynniki wagowe w metodzie trapezow dane sa wzorem [1]

Aa, 2<j<p-1

w,. = 6.1.10
j %A% j=Lp. ( )

Doktadnos¢ aproksymacji calki przez kwadrature numeryczng wzrasta wraz ze
wzrostem q.

W rzeczywistych pomiarach nie jest mozliwe wyznaczenie ciaglej zaleznosci
wielko$ci mierzonej od zmiennej kontrolowanej g(y), a jedynie dyskretnego zbioru
warto$ci tej wielkosci g; dla okreslonych wartosci zmiennej kontrolowanej y; [1, 2, 3]:

gi:g(yi)v ym‘ngyigyrmx’ i=l,...,p. (6111)

Punkty pomiarowe y; zwane sg punktami kolokacji [1]. Jezeli punkty te rozmiesz-
czone sg odpowiednio gesto w przedziale [ Ymin, Ymax], mozliwe jest odtworzenie prze-
biegu zaleznos$ci g( y) na podstawie wartosci g;.

Ogolnie doktadno$¢ aproksymacji funkcji g(y) przez zbidr dyskretnych wartosci
gi = g(y:) wzrasta wraz ze wzrostem p.

Wyrazajac kazda z wartosci g; za pomoca réwnania (3.2.2.15) oraz wykorzystujac
przyblizenie (6.1.1) i przyblizenie (6.1.2) polegajace na zastosowaniu kwadratury
numerycznej, otrzymuje si¢ nastepujacy uktad rownan [1]:

g =8)=2 wK(,a)f(a), i=l..p. (6.1.12)
Jj=1

Wprowadzajac wektory kolumnowe:

g=[g & - g0 =g g0y ... g, (6.1.13)
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f=[fi fo -« f1=/(a) fl@) .. fla)l, (6.1.14)
gdzie AT — transpozycja macierzy A oraz macierz
K=[K,]. (6.1.15)

ktorej elementy okresla wzor
K;=w,K(y,a;), i=l..p, j=L..q, (6.1.16)

uktad rownan (6.1.12) zapisa¢ mozna w postaci [1, 3, 8, 13]

g =Kf. (6.1.17)

Dyskretyzacja zatem rownania catkowego Fredholma pierwszego rodzaju (3.2.2.15)
prowadzi do uktadu liniowych réwnan algebraicznych (6.1.17).

6.2. ROZWIAZANIE NAJMNIEJSZYCH KWADRATOW
Z MINIMALNA NORMA ZDYSKRETYZOWANEGO ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Dyskretnym sformulowaniem rozpatrywanego zagadnienia odwrotnego jest uktad
p liniowych rownan algebraicznych z g niewiadomymi (6.1.17). Poniewaz w ogdlnym
przypadku p # ¢, uklad ten moze nie mie¢ rozwigzania otrzymywanego przez odwro-
cenie macierzy K. W zwigzku z tym w dalszych rozwazaniach przez rozwigzanie
uktadu (6.1.17) rozumiane bedzie rozwigzanie najmniejszych kwadratéw z minimalna
norma, ktore dla uktadu (6.1.17) istnieje zawsze [1, 3, 4, 14, 15].

Rozwiazanie najmniejszych kwadratow z minimalng norma wyznaczy¢ mozna
wedtug rozktadu macierzy K na wartosci osobliwe (ang. SVD — Singular Value De-
composition), ktory dany jest wzorem [1, 3, 4, 14, 15]

K=USV’™, (6.2.1)

gdzie: U — macierz ortogonalna o wymiarach p x p, V — macierz ortogonalna o wy-
miarach g x ¢, S — macierz o wymiarach p x ¢ majaca posta¢ [1, 3, 4, 14, 15]

Z Or,q—r
5=, 0 : (6.2.2)

p—r,r p—r.q—r

przy czym X — macierz diagonalna o wymiarach » x r, gdzie r — rzad macierzy K,
czyli maksymalna liczba liniowo niezaleznych kolumn lub wierszy macierzy K, 0,.,
— macierz o wymiarach m x n wypelniona samymi zerami. Elementy diagonalne ma-
cierzy X sg dodatnie i ustawione w porzadku malejacym: o, 20, =...20, >0. Zwane
sg one wartosciami osobliwymi macierzy K. Odpowiadajace im kolumny macierzy U
oraz V stanowia wektory osobliwe macierzy K [1, 3, 4, 14, 15].
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Podstawiajac wyrazenia (6.2.1) wraz z (6.2.2) do rownania (6.1.17), uzyskuje si¢

z 0, q-r T
g=U ’ A% (6.2.3)
Op—r,r Op—r,q—r
skad wynika, ze
z 0, .
U'g { ”q }VTf. (6.2.4)
0p—r,r Op—r,q—r
Oznaczajac
g=U'g= [gf} : (6.2.5)
g

gdzie g — wektor kolumnowy utworzony z pierwszych r elementéw wektora g', g/,
— wektor kolumnowy utworzony z pozostatych ( p — r) elementow wektora g’

r _~xTe fl,
=V f—[ } (6.2.6)
fZ

gdzie f;| — wektor kolumnowy utworzony z pierwszych r elementow wektora f', f;

— wektor kolumnowy utworzony z pozostatych (¢ — r) elementéw wektora f', rowna-
nie (6.2.4) zapisa¢ mozna w postaci uktadu [14]

{g; =Efi 0, 6.2.7)
g=0, , +0,, 1
Poniewaz macierz X jest nieosobliwa [14]
fi=x"g, (6.2.8)
co w tym przypadku przyjmuje szczegdlnie prostg postac
fla=0gl,, n=lL..r. (6.2.9)

Wektor f; jest dowolny, co oznacza, ze rozwiazanie uktadu (6.1.17) jest niejedno-
znaczne [14]. Natomiast dla kazdego wektora g, #0 drugie z rownan w uktadzie
(6.2.7) jest sprzeczne, co oznacza sprzeczno$¢ uktadu (6.1.17) [14].

Zgodnie ze wzorem (6.2.5) wektor g’ stanowi reprezentacje wektora g w bazie or-
tonormalnej utworzonej przez kolumny macierzy U, zgodnie za§ ze wzorem (6.2.6)
wektor f' stanowi reprezentacj¢ wektora f w bazie ortonormalnej utworzonej przez
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kolumny macierzy V. Niech:

g" {Ogl } (6.2.10)
p—V
0
ga=[ } (62.11)
2
f!
£ = 6.2.12
{0} 6212
0
fé:[ } (6.2.13)
f2

gdzie 0, — n-elementowy wektor kolumnowy. Na podstawie wczesniejszych rozwazan
mozna stwierdzi¢, ze wektor g'* stanowi rzut ortogonalny wektora g na r-wymiarowa

przestrzen kolumnowa macierzy K rozpigtg przez r pierwszych kolumn macierzy U,
wektor g; stanowi rzut ortogonalny wektora g na (p — r)-wymiarowe dopehienie

ortogonalne przestrzeni kolumnowej macierzy K w przestrzeni rozpigtej przez kolum-

ny macierzy U oraz ze wektor f"* stanowi rzut ortogonalny wektora f na 7-wymiarowsg
przestrzen wierszowa macierzy K utworzona przez r pierwszych kolumn macierzy V,
wektor f; stanowi rzut ortogonalny wektora f na (¢ — r)-wymiarowe dopetnienie orto-

gonalne przestrzeni wierszowej macierzy K w przestrzeni rozpigtej przez kolumny
macierzy V. Z wiasciwosci rzutu ortogonalnego wynika, ze dla danego wektora g’

nalezacego do p-wymiarowej przestrzeni euklidesowej sposrod wszystkich wektorow
w nalezacych do r-wymiarowej podprzestrzeni najmniejsza norme euklidesowa wek-

tora g, =g —w zapewnia wektor w = g"*. Kazdy zatem wektor:
=g | [0 =0 1[0
f’:f'*-kf(;: gl +|: :,:|: r,p—r |:g'1:|+|: :f:|
Oq—r fZ Oq—r,r Oqfr,pfr 2 f2
-1
) { Z Or’p_r }g' " {Or}
Oq—r,r 0q—r,p—r f2

minimalizuje wyrazenie

g lL=Ilg'-g"Il,=Ug' -Ug" [,=]|g—Ug" ||, . (6.2.15)

(6.2.14)
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Réwnose (6.2.15) wynika z ortogonalnos$ci macierzy U oraz ze zwiazku (6.2.5).
Stosujagc w wyrazeniu (6.2.15) kolejno zaleznos$ci: (6.2.10), (6.2.7), (6.2.6) oraz

(6.2.3), (6.2.1) 1 (6.2.2), uzyskuje sie
xf/+0,  _ f
g II|: 1 r.q 2j|

g
-U =
& {OPJ 0

p-r
r o, [t
g B U|: ) }|: : }
Op—r,r Op—r,q—r fz P

=llg-Kf[,=llel, -

g lh=11g—-Ug" [l,=

2

r 0.
= g—U{ e }VTf
H Op_r’r 0

2

(6.2.16)

p-rq-r

2

Uwzgledniajac wzory (6.2.5) i (6.2.6) w wyrazeniu (6.2.14), mozna stwierdzi¢, ze
kazdy wektor

0 f,

q-r.r Vq-r.p-r

’ 271 Or —r T 0r
f=V'=v| 27 UTg+V (6.2.17)

minimalizuje norme euklidesowa wektora rezyduow, czyli: || €|,=|g—Kf ||,. Wobec

tego kazdy z tych wektorow stanowi rozwigzanie najmniejszych kwadratow uktadu
rownan (6.1.17) [14]. Rozwiazan takich jest nieskonczenie wiele, poniewaz wektor f,

jest dowolny. Jak wynika ze wzoru (6.2.17), przyjmujac f, =0 otrzymuje si¢ roz-

q-r>
wigzanie najmniejszych kwadratow z minimalng norma euklidesowa dane wyraze-
niem [15]:

= 0,
froun = V{ nr }UTg . (6.2.18)
Oq—l’,}‘ q-r,p—r
Przyjmujac oznaczenie [15]:
0,
K* zv{ P }UT, (6.2.19)
0q7r r Oqfr,pfr

mozna zapisac [15]:
fov=K'g. (6.2.20)

Macierz K* zwana jest pseudoodwrotno$cig macierzy K [15].
Oznaczajac kolejne kolumny macierzy U i macierzy V odpowiednio u, i v, oraz
zapisujac iloczyn skalarny wektoréw t i u w przestrzeni euklidesowej jako

(tu)y=t'u=tu’, (6.2.21)
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rozwigzanie (6.2.18) wyrazi¢ mozna wzorem [1, 3, 4]

r T r ,un
f o = z%vn = Z<g0—>vn . (6.2.22)
n=1 n

n=1 n
W rzeczywistosci rzad uktadu rownan (6.1.17) zwykle wynosi

r=min( p,q), (6.2.23)

czyli uktad charakteryzuje si¢ pelnym rzgdem wierszowym » = p lub kolumnowym
r=gq.

Nalezy zwroci¢ uwage na podobienstwo wzoru (6.2.22) oraz (4.2.13), jak réwniez
podobienstwa par wzoréw: (4.2.7) 1 (6.2.6), (4.2.8) 1 (6.2.5) oraz (4.2.11) 1 (6.2.9).
Podobienstwa te wynikaja z faktu, ze macierz K reprezentuje operator liniowy Kayskr
przeksztatcajacy wektor f nalezacy do ¢-wymiarowej przestrzeni euklidesowej
w wektor g nalezacy do p-wymiarowej przestrzeni euklidesowej zgodnie ze wzorem
(6.1.17). Operator Kgyskr oraz operator catkowy K rozwazany w punkcie 4.2 rdznig si¢
wymiarem oraz rodzajem przestrzeni bedacych ich dziedzinami i obrazami — dla ope-
ratora K dziedzing i obraz stanowig nieskonczeniewymiarowe przestrzenie funkcyjne
Hilberta L z iloczynem skalarnym okre§lonym wzorem (4.2.2) dla dziedziny i (4.2.3)
dla obrazu, natomiast dla operatora Kqy: dziedzing i obraz stanowig skonczeniewy-
miarowe przestrzenie euklidesowe /» z iloczynem skalarnym okreslonym ogdlnie wzo-
rem (6.2.21). Warto$ci osobliwe i wektory osobliwe macierzy K sa warto§ciami oso-
bliwymi i wektorami osobliwymi operatora Kayskr reprezentowanego przez t¢ macierz.
Ze wzoru (6.2.1) wynika bowiem

Kv =US, (6.2.24)
K'U=VS, (6.2.25)
co zapisa¢ mozna w postaci odpowiednio
Kv,=ou,, n=1..r (6.2.26)
K'u,=c,v,. n=1..r (6.2.27)

Na podstawie wzorow (6.2.1) 1 (6.2.2) wyprowadzi¢ mozna nastgpujace zwigzki
[15]:

T I 2‘2 r,q—r T
K'K=V 4y (6.2.28)

X2 0
KK" =U rper :IUT. (6.2.29)
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Z zaleznos$ci (6.2.28) wynika, ze jezeli uktad rownan (6.1.17) ma peten rzad ko-
lumnowy, czyli ¢ = r, macierz K'K jest nicosobliwa, a jej wartosci wlasne i wektory

wlasne stanowig odpowiednio: af oraz v;, i=1,...,q . Mnozac (6.1.17) lewostronnie
przez K’ uzyskuje sie

K'g=K'Kf, (6.2.30)
skad
f,=(K'K)'K'g. (6.2.31)

Jest to zwykle rozwigzanie najmniejszych kwadratow [1, 3, 14, 15].
Z zaleznosci (6.2.29) wynika, ze jezeli uktad rownan (6.1.17) ma peten rzad wier-
szowy, czyli p = r, macierz KK” jest nieosobliwa, a jej wartosci wiasne i wektory

wlasne stanowig odpowiednio: J[Z oraz w;, i=1,...,p. Przez podstawienie mozna
sprawdzi¢, ze rozwigzanie (6.2.18) przybiera w tym przypadku postaé

£, =K (KK)'g. (6.2.32)

Jest to zwykte rozwigzanie z minimalng norma.

6.3. SLABE UWARUNKOWANIE
ZDYSKRETYZOWANEGO ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Nastepstwem stabego uwarunkowania zagadnienia odwrotnego, sformutowanego
za pomoca réwnania catkowego (3.2.2.15), jest stabe uwarunkowanie numeryczne
uktadu rownan (6.1.17) stanowiacego zdyskretyzowang posta¢ rownania (3.2.2.15) [1,
3,4,5].

Macierz K reprezentuje operator liniowy Kgyske bedacy dyskretna aproksymacja
operatora catkowego K zdefiniowanego rownaniem (4.2.1). W zwigzku z tym operator
Kaysr wykazuje wlasciwoscei analogiczne do wtlasnosci operatora K. Operator Kayskr
powoduje wygtadzanie wektora f, tzn. ma wlasciwo$¢ filtrowania z niego wielkocze-
stotliwosciowych oscylacji oraz gwattownych zmian wartosci. Scislej sformutowac¢ to
mozna w postaci dwoch ogoélnych wiasciwoscei [4]:

e wartos$ci osobliwe oy operatora Kayskr bardzo szybko malejg ze wzrostem indeksu
n, zblizajac si¢ do zera,

e wektory osobliwe u, oraz v, wraz ze wzrostem indeksu n prezentuja coraz bar-
dziej oscylacyjny przebieg, tzn. wykazuja coraz wigcej zmian znakow.

Analogicznie do przypadku operatora K, dane pomiarowe sag matoczute na wielko-
czestotliwosciowe oscylacje w wektorze f nawet, gdy maja one znaczng amplitude.
Z kolei rozwigzywanie zagadnienia odwrotnego dziata w przeciwng strong¢ — wigze si¢
ze znacznym wzmocnieniem wielkoczestotliwosciowych oscylacji wystepujacych
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w wektorze g [3, 4]. Poniewaz f/, i g|, stanowig wspotczynniki rozwinigcia wekto-

row odpowiednio f i g na ortogonalne sktadowe oscylacyjne o rosnacych czestotliwo-
$ciach zgodnie ze wzorami odpowiednio (6.2.6) i (6.2.5), wzmocnienie to wynika
z tego, ze wspdtczynniki f, o duzych indeksach n s3 rezultatem dzielenia wspot-

czynnikow g|, przez znikomo mate wartosci osobliwe o, we wzorze (6.2.9) [3, 4].

Uwzglednienie w analizie addytywnych losowych btedow pomiarowych oraz bte-
doéw zaokraglen zakldcajacych dane pomiarowe g nastepuje przez zastgpienie wektora
g, bedacego wyjsciem idealnego modelu (6.1.17) przez wektor rzeczywistych danych
pomiarowych [3, 4]

g=g+e, (6.3.1)
gdzie e — wektor reprezentujacy zaktocenia addytywne (proces stochastyczny). Row-
nanie (6.1.17) przyjmuje w tej sytuacji postac [3, 4, 8]

g=Kf +e. (6.3.2)

Wektor fLSMN wyznaczony na podstawie rzeczywistych danych pomiarowych g
stanowi jedynie pewne przyblizenie wektora prawdziwego rozwiazania f| g [3].
Zastepujac g przez g we wzorze (6.2.22) oraz uwzgledniajac zalezno$¢ (6.3.1), uzy-
skuje sig

- - (E,un>v :Z’:<g+e,un>V

n

n=l Gn n=I1 O-n
(gu,) N (133)(6.3.3)
-y it v, + e’u”>vn.
n=l O-n n=l1 O-n

Wynika stad, ze blad rozwigzania f'LSMN w stosunku do prawdziwego rozwigzania

f, gun Stanowi sktadnik:

- v . (6.3.4)
=1

=

Wyrazenie (6.3.3) zapisa¢ mozna wigc w postaci
fom =F o +T- (6.3.5)

Analogicznie do przypadku operatora calkowego K, szum reprezentowany przez
wektor e charakteryzuje si¢ przebiegiem szybkozmiennym, co powoduje, ze wspot-

czynniki jego rozwinigcia na wektory osobliwe u, — <e,u,,> przyjmuja istotne warto-

$ci nawet dla znacznych n, bardzo wolno maleja one ze wzrostem »n, a czgsto pozo-
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staja state lub nawet rosng ze zwigkszajacym si¢ n. Jednoczesnie wolny od zaklocen
wektor g reprezentuje funkcje gladka, co sprawia, ze wspotczynniki jego rozwinigcia
na wektory osobliwe u, — (g,u,,} szybko maleja ze wzrostem n. W zwigzku z tym

gléwnie wielkoczestotliwosciowe oscylacje szumu e zostaja silnie wzmocnione
W procesie rozwigzywania zagadnienia odwrotnego za sprawa dzielenia we wzorze

(6.3.4) wspotczynnikow (e,un> przez znikomo mate wartosci osobliwe o, odpowia-
dajace duzym indeksom 7. Powoduje to, ze jedynie dla matych n wartosci wspol-
czynnikow rozwinigcia wektora fLSMN na wektory osobliwe v, — <§,un>/ o, s3

zblizone do wartos$ci <g,un> / o, odpowiadajacych prawdziwemu rozwigzaniu f; gy -
Dla duzych n warto$ci wspotczynnikow <§,un> / o, W coraz wigkszym stopniu zdo-
minowane sg przez wielkoczgstotliwosciowe sktadowe biedu <e,un> / o, , poniewaz

wspotczynniki <g,un> / o, prawdziwego rozwigzania fj . szybko maleja ze wzro-

stem n. Zjawisko to prowadzi ostatecznie do olbrzymiego wzrostu wielkosci btedu

rozwigzania ||r|| dla niewielkiej nawet wielkosci bledow pomiarowych ||e , CO 0zna-

cza stabe uwarunkowanie [1, 3, 4].

Reasumujac, za stabe uwarunkowanie dyskretnej postaci zagadnienia odwrotnego
(6.1.17) odpowiedzialne jest wygladzajace dziatanie operatora liniowego reprezento-
wanego przez macierz K, przejawiajace si¢ bardzo szybkim zmniejszaniem si¢ jego
wartoéci osobliwych o, przy wzroscie n. Sprawia to, Zze w rozwigzaniu fLSMN naj-
wickszemu wzmocnieniu podlegaja wielkoczestotliwosciowe sktadowe szumu e [1,
3,4].

Stopien stabego uwarunkowania problemu narasta, gdy zwicksza si¢ szybkos¢
zmniejszania si¢ wartosci osobliwych o, przy wzroscie n w stosunku do szybkos$ci
zmnigjszania si¢ wspolczynnikow <§,un> [1, 4]. Uwarunkowanie zagadnienia pogar-
sza si¢ wraz ze zwigkszaniem si¢ wartosci wyrazenia [1, 4]

2
”

C'P icard — z

n=l1

(.u,)

o

n

(6.3.6)

Za formalny warunek dobrego uwarunkowania przyjmuje si¢ dyskretne kryterium
Picarda, ktore stwierdza, ze aby zagadnienie wykazywalo dobre uwarunkowanie,
wspotczynniki fourierowskie <§,un> $rednio musza zanika¢ szybciej niz wartosci
osobliwe g, macierzy K [1, 4]. Zdyskretyzowany problem odwrotny (6.1.17) spetnia

dyskretne kryterium Picarda, jezeli odpowiadajacy mu problem ciagly (4.2.1) spelia
ciggte kryterium Picarda (4.2.24) [4, 16].
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Liczbowa miarg uwarunkowania numerycznego uktadu rownan (6.1.17) jest liczba
warunkowa macierzy K zdefiniowana jako stosunek najwiekszej do najmniejszej war-
tosci osobliwej macierzy K [3, 17]:

K, (K) = % - (6.3.7)

r

W zwiazku z bardzo szybkim zmniejszaniem si¢ wartosci osobliwych oy przy
wzroscie n liczba warunkowa osigga olbrzymie wartosci, co jest oznakg bardzo stabe-
go uwarunkowania uktadu rownan (6.1.17) [3].

Male warto$ci osobliwe macierzy K swiadczg o tym, ze macierz ta jest bliska ma-
cierzy osobliwej, co oznacza, ze jej wiersze sg wzajemnie niemal liniowo zalezne oraz
jej kolumny sa wzajemnie niemal liniowo zalezne [3, 4].

Mate wartosci osobliwe o, dla duzych n powoduja, ze uktad rownan (6.1.17) jest
bliski uktadowi niedookreslonemu [3]. Znaczna niepewno$¢ rozwigzania f'LSMN -
Af'LSMN przy niewielkiej nawet niepewnosci danych pomiarowych g — Ag jakoscio-
wo traktowana moze by¢ jako efekt tego, ze warunek spetniania przez wektor f'LSMN
uktadu rownan (6.1.17), czyli warunek jego zgodnos$ci z danymi pomiarowymi g , nie
okresla w sposob doktadny i Jednoznaczny tego wektora. Istnieje bowiem caty szeroki
przedziat wektorow [f'LSMN AfLSMN’fLSMN +AfLSMN] speliajacych uktad réwnan
(6.1.17) z zadang dobrg doktadno$cia Ag [3]. Uzyskanie jednoznacznie okre$lonego

rozwigzania zagadnienia odwrotnego wymaga uzupethienia uktadu réwnan (6.1.17),
wyrazajacego warunek zgodnosci rozwigzania z danymi pomiarowymi przez dodat-
kowy warunek natozony a priori na poszukiwane rozwigzanie. W procesie rozwiazy-
wania problemu konieczne jest wiec zastosowanie dodatkowej informacji apriorycznej
0 rozwigzaniu [3, 18].

6.4. REGULARYZACJA ZDYSKRETYZOWANEGO ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Jak wykazano w punkcie 6.3, stabe uwarunkowanie zagadnienia odwrotnego wy-
razonego uktadem rownan (6.1.17) ma swoje zrédto w wygladzajacych wtasciwo-
sciach operatora liniowego reprezentowanego przez macierz K, czego przejawem jest
bardzo szybkie zmniejszanie si¢ wartosci osobliwych o, tego operatora przy wzroscie
n. Powoduje to, ze wnoszone przez szum wielkoczestotliwosciowe oscylacje w da-
nych pomiarowych g podlegaja niezwykle silnemu wzmocnieniu w rozwigzaniu

fLSMN, w efekcie czego rozwigzania te maja nierealistycznie oscylacyjny przebieg.

W zwiazku z tym naturalnym warunkiem, ktéry nalezy natozy¢ a priori na poszuki-
wane rozwigzanie, w celu jego dookreslenia i przez to poprawy uwarunkowania za-
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gadnienia jest warunek gladkos$ci funkcji f” (a) reprezentowanej przez wektor f [1, 3,

4]. Warunek ten wynika z apriorycznej wiedzy, ze funkcje rozktadu wielkosci czastek
fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych f(a) sa funkcjami gltadkimi [3]. Zasto-
sowa¢ mozna rozne ilo§ciowe miary gltadkosci funkcji f(a). Uwzglednienie warunku

gladko$ci rozwigzania f (@) powoduje, ze zamiast rozwigzania najmniejszych kwa-
dratéw z minimalng norma fLSMN oryginalnego stabo uwarunkowanego problemu

(6.1.17) znajdowane jest rozwigzanie najmniejszych kwadratow z minimalng norma
innego, lecz bliskiego mu, problemu charakteryzujacego si¢ lepszym uwarunkowa-
niem. Zagadnienie to zwane jest zagadnieniem zregularyzowanym, a jego rozwigzanie

— rozwigzaniem zregularyzowanym fLSMNReg [1, 3,4, 18-21].
Niezaleznie od przyjetej miary gladkosci funkcji f(a), warunek gladkosci

uwzgledni¢ mozna ogolnie przez wprowadzenie odpowiednich wspotczynnikow wa-
gowych t,, n=1,...,r do rozwiagzania danego wzorem (6.2.18) lub rownowaznym mu

wzorem (6.2.22), co daje nastgpujgce rozwigzanie zregularyzowane [1, 3, 4, 22-25]:
¢ - <§9 u, >
fLSMNReg :;tn O_—nvn . (641)

Wspolczynniki wagowe ¢, zwane sg rowniez wspolczynnikami filtrujacymi [1, 3,
4, 22-24]. Definiujac macierz diagonalng

t 0 0
T—O & 5 (6.4.2)
= . ol 4.
0 - 0 ¢
rozwiazanie zregularyzowane mozna zapisa¢ w postaci [1]:
5 ="' 0 -
f MNRe =V|: e }UTg. (6.4.3)
Oq—r,r q-—r,p—r
Przyjmujac oznaczenie [1]:
="' 0
K#:\{ ‘”*}UT, (6.4.4)
0q—r r 0q—r,p—r

mozna zapisac [1]:

fLovmre =K'E - (6.4.5)
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Macierz K* zwana jest macierza regularyzacji [1]. Wspotczynniki filtrujace czesto,
cho¢ nie zawsze, spetniajg warunek [1]:

0<t, <1, n=1,...r, (6.4.6)

Macierz T w pehni charakteryzuje dana procedure regularyzacji.

Operacje wygladzania przy wyznaczaniu rozwigzania f'LSMNReg , wedlug wzoru (6.4.1)
realizuje si¢ przez odpowiedni dobdor wspdtczynnikow filtrujacych #,. W zwiazku z aprio-
rycznym zatozeniem o gtadkosci funkcji fla) wspolczynniki rozwiniecia (6.2.22) praw-
dziwego rozwigzania fismn na wektory osobliwe v, stojace przy wielkoczestotliwoscio-
wych wektorach v, o wigkszych indeksach n — (g,un > / o, , powinny mie¢ mate wartosci.
Jak wynika z zaleznosci (6.3.3), obserwowane w rzeczywistosci olbrzymie wartosci
wspotczynnikow rozwinigeia rozwiazania f'LSMN na wektory osobliwe v, o wigkszych
indeksach n — <§,un> / o, sa zdominowane przez skfadowa (e,un> / o, pochodzaca od
szumu, ktora dla duzych n jest ciagle znaczna w zwiazku z oscylacyjnym przebiegiem
szumu i istotnie przewyzsza sktadowag (g,un > / o, pochodzaca od gladkiej nie zaklocone;j
funkcji g(y). Wspotczynniki rozwinigcia <§,un> / o, dla duzych n niosa wigc znikoma
informacj¢ o prawdziwym rozwigzaniu fisvn 1 reprezentujg blad tego rozwigzania r po-
chodzacy od szumu e. Stad odpowiednie wytlumienie — ,odfiltrowanie” sktadnikow
<§,un>vn / o, dla duzych n istotnie zmniejsza niepewnos¢ rozwigzania fLSMN , powodu-
jac nieznaczng tylko utrate informacji niesionej przez dane pomiarowe g [3]. Wynika
stad, iz wspotczynniki filtrujace powinny by¢ dobrane tak, by w najwigkszym stopniu
thumione byly wielkoczgstotliwo$ciowe wyrazy rozwinigcia (6.3.3) rozwigzania f Lsmn Na

wektory osobliwe v, odpowiadajace wickszym indeksom 7 lub rownowaznie mniejszym
wartosciom osobliwym o;, [3]. Filtracja powinna minimalizowa¢ utrat¢ informacji niesio-
nej przez dane pomiarowe g, jednocze$nie w jak najwigkszym stopniu eliminujgc z roz-
wigzania oscylacyjne artefakty, a tym samym, zmniejszajac niepewnos¢ tego rozwigzania
[3]. Zaproponowano wiele sposobdéw doboru wspotczynnikéw filtracji [1, 3, 4, 22-25].

6.4.1. REGULARYZACJA TICHONOWA

W regularyzacji Tichonowa wspdtczynniki filtrujace okre§lone sa przez wyrazenie
[1,3,4, 19-21]:

t, =—"—, n=1,...r, (6.4.1.1)

gdzie A >0 — parametr regularyzacji.
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Mozna wykazaé, ze w przypadku, gdy macierz K ma peten rzad kolumnowy, czyli
r=g¢g < p, rozwigzanie zregularyzowane dane wzorem (6.4.3) przy wspolczynnikach
filtrujacych okreslonych wyrazeniem (6.4.1.1) stanowi wektor fLSTich taki, ze [1, 3, 4,
19-217]:

fi sren =argmin {||g—Kf [ +2° || f[13}. (6.4.1.2)

Najbardziej ogdlng posta¢ zregularyzowanego rozwigzania Tichonowa okresla
wzor [1, 3, 4, 19-21, 26, 27]:

fi s =argmin {| €~ Kf |5 +2° | LA ~£)[3 (6:4.1.3)

gdzie: L — macierz o liczbie kolumn ¢, f* — rozwiazanie zagadnienia odwrotnego zato-
ZOne a priori.
Dla L =1, gdzie I; — macierz jednostkowa o wymiarze g x g oraz f f= 0, roz-

wigzanie (6.4.1.3) przyjmuje szczegolng posta¢ (6.4.1.2). Stosujac odpowiednie trans-
formacje, mozliwe jest przeksztalcenie postaci ogolnej zagadnienia (6.4.1.3) w tzw.
postac¢ standardowa dang wyrazeniem [4]:

£, srion g =argmin {| g —KF [ +2° | £ -7 |5}, (6.4.1.4)

gdzie pozioma kreska nad symbolami wektoréw i macierzy oznacza ich postacie po
transformacji.

Zagadnienie minimalizacyjne (6.4.1.3) przedstawi¢ mozna jako problem minimali-
zacji funkc;ji [3, 26, 27]:

J(E)=||LE 1) |3 (6.4.1.5)
z ograniczeniem nierownosciowym [26, 27]:
I8 -Kf [i<e, (6.4.1.6)

gdzie & >0 — zadana niewielka warto$¢.

f‘LSTich =min{J(f)} . (6.4.1.7)

f:HE—Kin <e

Wyrazenie (6.4.1.3) stanowi rezultat przeksztatcenia zagadnienia minimalizacji
z ograniczeniem (6.4.1.7) w zagadnienie minimalizacji bez ograniczen z zastosowa-
niem metody mnoznikow Lagrange’a. Role¢ mnoznika Lagrange’a spelnia w tym
przypadku parametr regularyzacji [26, 27].
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Ze wzoru (6.4.1.7) wynika, ze zregularyzowanym rozwigzaniem zagadnienia od-
wrotnego (6.1.17) jest wektor f'LSTich , ktory minimalizuje funkcje J(f), zapewniajac jed-
nocze$nie ustalona niewielka warto§¢ odchylenia wyj$cia modelu dla rozwigzania
fLSTich - KfLSTich od rzeczywistych danych pomiarowych g, zgodnie z warunkiem

(6.4.1.6). Wyrazenie || —Kf |3 stanowi wielko$¢ minimalizowang przez zwykle roz-
wigzanie najmniejszych kwadratow (6.2.31) i stanowi miar¢ zgodnosci rozwigzania f LS
z danymi pomiarowymi g . W rezultacie stabego uwarunkowania rozwigzanie fLS cha-
rakteryzuje si¢ olbrzymig niepewnos$cia AfLS, co jakosciowo traktowa¢ mozna jako
niejednoznacznos$¢ rozwigzania f Ls » poniewaz istnieje caty szeroki przedziat wektorow
[f'LS—Af'LS,fLS+AfLS] speliajacych warunek (6.4.1.6), czyli zgodnych z danymi po-
miarowymi z doktadnoscig do ¢ [3]. W procedurze regularyzacji z calego szerokiego

zakresu wektorow f; ¢ wybiera si¢ ten, ktory spelnia natozony a priori warunek mini-

malizacji funkcji J(f). Wyrazenie J(f) stanowi miar¢ odstepstwa wektora f od apriorycz-
nie zatozonego charakteru. Warunek zatem minimalizacji przez poszukiwane rozwigza-
nie odstgpstwa od apriorycznie ustalonej charakterystyki dookresla to rozwigzanie,
zmniejszajac jego niepewnos¢. Funkcja J(f) nazywana jest funkcja kary [1, 19-21].

Jak uzasadniono we wcze$niejszych rozwazaniach, zatozong a priori charaktery-
styka poszukiwanego rozwigzania f'LSTich powinna by¢ gladkos¢ funkcji J}LSTich(a).
Miar¢ braku gladkosci funkcji fla) ogodlnie wyrazi¢ mozna wzorem (6.4.1.5) dla
f"=0,,czyli[l, 3, 4,26, 27]:

J(E)=||Lf|; (6.4.1.8)

Najczesciej stosowanymi miarami sg [1, 3, 4, 26, 27]:
e norma euklidesowa wektora f, ktorej odpowiada macierz

L=1,, (6.4.1.9)

¢ norma euklidesowa wektora roznic s-tego rzedu wektora f, ktorej odpowiada ma-

cierz pasmowa o wymiarze (q—s)xq — L; ., - Dla kilku poczatkowych s macierz

ta przyjmuje nastgpujace postacie [1, 26]:
—dlas=1:

L (6.4.1.10)

O A T &
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—dlas=2:
-2 1 0 0
0o 1 -2 1
Ly (-2xg =L (g-2pg-nliig-1xg = 1 6 (6.4.1.11)
0 0o 1 -2 1
—dlas=23:
1 -3 3 -1 0 0
o 1 -3 3 -1
Ls (-axg =L g-spmg- a2 =| . - (6.4.1.12)
0 1 -3 3 3 -1
Zachodzi zwigzek
LS,(qfs)xq = Ll,(qfs)x(qfsﬂ)Lsfl,(qferl)xq . (64 1.1 3)

Dla f* =0 , funkcja kary J(f) stanowi miar¢ odstgpstwa wektora f od zatozonego

a priori rozwigzania f'. Jezeli L =1 ,» 0dstepstwo mierzone jest normg euklidesowg

wektora roznicy (f —f7).
Mozna wykazaé, ze rozwigzaniem problemu (6.4.1.3) jest [26]

fy sren = (K'K+AL) " (K'g + ALf"). (6.4.1.14)

Nalezy zauwazy¢, ze dla 4 =0 zregularyzowane zagadnienie odwrotne (6.4.1.3)
przechodzi w wyjsciowe stabo uwarunkowane zagadnienie wyznaczania zwyklego
rozwigzania najmniejszych kwadratow (6.2.31) uktadu réwnan (6.1.17). Fakt ten uza-
sadnia okre$lanie rozwigzania zregularyzowanego jako rozwigzania najmniejszych
kwadratéw z kara. Wraz ze wzrostem parametru regularyzacji A problem zregulary-
zowany coraz bardziej r6zni si¢ od problemu oryginalnego, co sprawia, ze rozwigza-

nie zregularyzowane f'LSTiCh wykazuje coraz wigksze odstgpstwo od prawdziwego

rozwigzania najmniejszych kwadratow (6.2.31). Jednocze$nie jednak zwiekszanie
parametru A powoduje poprawe uwarunkowania numerycznego zagadnienia zregula-
ryzowanego [1, 3, 4]. Wynika to bezposrednio z nastepujacego rozumowania. Zapisu-
jac wzor (6.4.1.1) w postaci

n=1..r (6.4.1.15)
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zauwaza sie, ze wspotczynniki filtrujace ¢, maleja wraz ze wzrostem A w stopniu tym
wigkszym, im mniejsza jest odpowiadajaca temu wspotczynnikowi warto$¢ osobliwa
on. Oznacza to silniejsze ttumienie wyrazow rozwinigcia (6.4.1) o wigkszych n, a co
za tym idzie minimalizacje wielkosci btedu rozwigzania ||r||* przy zadanej wielkosci
szumu ||e||> w danych pomiarowych.

Wynika stad, ze parametr regularyzacji A powinien by¢ dobierany przez kompro-
mis migdzy zgodno$cig rozwigzania z danymi pomiarowymi w sensie wielko$ci
| g —Kf ||; a uwarunkowaniem zregularyzowanego zagadnienia odwrotnego [3].

6.4.2. REGULARYZACJA TICHONOWA Z OGRANICZENIAMI

Klasyczna regularyzacja Tichonowa nie uwzglgdnia dwoch ograniczen fizycznych,
ktore powinna spetnia¢ szukana funkcja rozktadu wielko$ci czastek fazy zdyspergo-
wanej uktadu dyspersyjnego f(a)

e warunku nieujemnosci funkcji f{a)

f(a)>0 dlakazdego a (0,), (6.4.2.1)

e warunku unormowania funkcji f{a) do jednosci
[ f(@)da=1. (642.2)
0

Dyskretnymi odpowiednikami tych ograniczen sa odpowiednio:
e dyskretny warunek nieujemnosci

£>0 (6.4.2.3)

q

e dyskretny warunek unormowania do jednosci, ktory uzyskuje si¢ przez zaloze-
nie, ze funkcja fla) przyjmuje znaczne warto$ci jedynie w pewnym ograniczonym
przedziale [a@min, dmax], @ poza nim jej wartosci sg zaniedbywalnie mate, co umozliwia
zastgpienie wystepujacej w réwnaniu (6.4.2.2) catki w przedziale [0, «) za pomoca
catki w skonczonym przedziale [a@min, @max]

T f(a)da ~ mfxf(a)da, (6.4.2.4)
0

A min

ktora nastepnie mozna aproksymowac za pomocg kwadratury numerycznej

A max

j f(a)da~ y w.f(a,). (6.4.2.5)

A min
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Po uwzglednieniu wyrazen (6.4.2.4) i (6.4.2.5), dyskretny warunek unormowania
do jednosci przyjmuje postaé

wif=1, (6.4.2.6)
gdzie
w=[w, wy,...,w 1. (6.4.2.7)

q

Nieuwzglednienie podanych warunkéw powoduje, ze klasyczna regularyzacja Ti-
chonowa nie zapewnia uzyskania rozwigzan majgcych sens fizyczny — nieujemnych
1 unormowanych do jednosci [3].

Zregularyzowane rozwigzanie Tichonowa stanowi rozwigzanie problemu minima-
lizacji bez ograniczen (6.4.1.3). Uwzglednienie w tym problemie ograniczen (6.4.2.6)
oraz (6.4.2.7) prowadzi do zagadnienia minimalizacji z ograniczeniami. Dla f = 0,
otrzymuje si¢ nastgpujagce wyrazenie okreslajace zregularyzowane rozwigzanie Ticho-
nowa z ograniczeniami, zwane rOwniez rozwigzaniem najmniejszych kwadratow
z karg 1 ograniczeniami:

£ stenogr = arg min {(g ~KF)' (& —Kf) + 2 (L)' (L)}
—argmin{g’ g - 28 Kf +f ' K'Kf + f'L'Lf} (6.4.2.8)
f
=argmin {f' (K"K + ’L'L)f - 2g"Kf },
f
przy ograniczeniach (6.4.2.3) i (6.4.2.6). Oznaczajac
A=2(K'K+2L'L), (6.4.2.9)
b=-2K'g, (6.4.2.10)
wyrazeniu (6.4.2.8) mozna nadac postaé
fLsrchor = argmin (3" Af+b'f}. (6.4.2.11)
Z postaci wzoru (6.4.2.11) oraz ograniczen (6.4.2.3) i (6.4.2.6) wynika, ze rozwa-
zany problem minimalizacji z ograniczeni stanowi zagadnienie programowania kwa-
dratowego [28, 29]. W zwiazku z tym do wyznaczenia zregularyzowanego rozwiaza-
nia Tichonowa z ograniczeniami postuzy¢ si¢ mozna standardowymi technikami

programowania kwadratowego. W badaniach prowadzonych przez autorow zastoso-
wano metode aktywnego zbioru.

6.4.3. OBCIETY ROZKELAD NA WARTOSCI OSOBLIWE

Rozwiazanie oparte na obcigtym rozkladzie na wartosci osobliwe (ang. TSVD —
Truncated Singular Value Decomposition) uzyskuje si¢ przez zastosowanie wspot-
czynnikow filtrujacych danych wzorem [1, 3, 4, 24, 30]
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1, n<l,
t, = (6.4.3.1)
0, n>l,

gdzie / < r jest ustalong liczba a priori.
Uwzgledniajac wzor (6.4.3.1) w wyrazeniu (6.4.1), uzyskuje si¢ zregularyzowane
rozwigzanie TSVD [1, 3, 4]

o
£ = z<g(’7—“">vn . (6.4.3.2)
n=l1 n

Jak wynika ze wzoru (6.4.3.2), rozwigzanie TSVD powstaje przez obcigcie rozwi-
nigcia (6.3.3), okreslajacego rozwigzanie fLSMN, na /-tym wyrazie. W ten sposéb
[ pierwszych wyrazow o indeksach n = 1, ..., [ pozostaje nie zmienionych, natomiast
nastepne (» — /) o indeksach n =17+ 1, ..., r zostaje zaniedbanych w rozwigzaniu fTSVD
[1, 3, 4]. Zgodnie z wczesniejszymi rozwazaniami powoduje to poprawe uwarunko-
wania rozwigzania kosztem niewielkiej utraty informacji zawartej w pominigtych
wyrazach rozwinigcia (6.3.3) [3].

Obcigcie rozwinigcia (6.3.3) wiaze si¢ z wygladzeniem zregularyzowanego
rozwigzania f]SVD w stopniu tym wigkszym, im mniejsza jest liczba / uwzglednia-
nych w tym rozwini¢ciu wyrazow. Procedura obcigcia stanowi wigc form¢ wiedzy
apriorycznej dotyczacej gltadkosci rozwiazania, a liczba / iloSciowa postaé tej in-
formacji.

Wielko$¢ [ stanowi parametr regularyzacji dla rozwigzania TSVD. Podobnie, jak
parametr 4 w regularyzacji Tichonowa, warto$¢ / powinna by¢ dobierana za pomoca
kompromisu pomiedzy zgodno$cig rozwigzania z danymi pomiarowymi w sensie
wielkosci || 8 — Kf ||3 a uwarunkowaniem zregularyzowanego zagadnienia odwrotne-
go. Zmniejszanie parametru | powoduje poprawe uwarunkowania kosztem pogorsze-
nia zgodnosci rozwigzania z danymi pomiarowymi [3, 31].

6.4.4. DOBOR PARAMETRU REGULARYZACII

Istnieje wiele procedur doboru parametrow regularyzacji podejmujacych probe
ustalenia kompromisu pomiedzy zgodnoscia rozwigzania z danymi pomiarowymi
a uwarunkowaniem zregularyzowanego zagadnienia odwrotnego [1, 3, 4, 31, 32, 33].

Metody te stosowane sg do poszukiwania optymalnych warto$ci zarowno para-
metrow zmieniajacych si¢ w sposob ciagtly, jak parametr 4 w regularyzacji Ticho-
nowa, jak i w sposob skokowy, jak bedacy liczba naturalng parametr / w rozwigza-
niu TSVD. W dalszych rozwazaniach parametr regularyzacji oznaczany bedzie
ogolnie y.



62

6.4.4.1. ZASADA ROZBIEZNOSCI

Zasada rozbiezno$ci (ang. discrepancy principle) zaktada, ze znana jest estymata
btedu pomiarowego [1, 3, 4, 34]

é=|el,=lg-gl,, (6.4.4.1.1)

Metoda polega na doborze takiego parametru regularyzacji y, w ktérym euklide-
sowa norma wektora rezyduéw odpowiadajacego rozwigzaniu zregularyzowanemu

uzyskanemu dla parametru y— f

Reg,, SPetnia warunek [1, 4]

|| E_KfReg,y ||

,=é. (6.4.4.1.2)

Jezeli kryterium (6.4.4.1.2) spetniane jest przez wigcej niz jedng wartos$¢ y, wybie-
rana jest warto$¢ y odpowiadajaca wigkszemu stopniowi regularyzacji, poniewaz za-
pewnia ona lepsze uwarunkowanie zagadnienia przez silniejsze wygladzanie rozwia-
zania [1, 4].

W sytuacji gdy warunek (6.4.4.1.2) nie jest spetniony w sposob doktadny przez
zadng z wartosci ¥, co typowe jest w przypadku y bedacego liczba naturalng (np.
w metodzie TSVD), wybierana jest warto$¢ y minimalizujgca rdznice miedzy lewa
1 prawg strong rownania (6.4.4.1.2) [1, 4].

6.4.4.2. KRYTERIUM KRZYWEJ L

Krzywa L (ang. L-curve) nazywa si¢ wykres utworzony przez punkty o wspotrzed-
nych [1, 3,4, 32]

(log || § — Ky, 1. log || Ly, I1,) (6.4.4.2.1)

dla parametru regularyzacji y zmieniajacego si¢ w sposob ciagly lub skokowy w okre-
slonym zakresie.

Typowy przebieg krzywej L zilustrowano na rysunku 6.4.4.2.1.

Nazwa wykresu wynika z tego, ze typowo przybiera on ksztalt litery ,,.L.”. Fakt ten
wyjasni¢ mozna, opierajac si¢ na nastepujacym rozumowaniu. Na podstawie wzoru
(6.4.1) dla regularyzacji w postaci standardowej, czyli dla L = I, zachodzi zwigzek [1]

~ 2
: p oo (8,
1L, 1B e,y 1= 12 # (6.4.4.2.2)

n=l n

Ponadto

Kfpe,, =K2tn <g’u">vn - Zr:tn < >Kv : (6.4.4.2.3)
n=1

n n=l1 n
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Najlepsza zgodnos¢ rozwigzania z
danymi pomiarowymi
lo g’Li‘ e J|
Najwigksza gladkosé
/' rozwigzania
P
Optimum Wzrost }
loglg K|

Rys. 6.4.4.2.1. Typowa posta¢ krzywej L [3]
Fig. 6.4.4.2.1. Typical form of L-curve [3]

Uwzgledniajac zaleznosc¢ (6.2.26), otrzymuje si¢
Kf.Regs}/ = ztn<§’un>un : (64424)

Dla wektora g mozna natomiast przedstawi¢ rozwiniecie w bazie ortonormalne;j

utworzonej przez kolumny macierzy U pochodzacej z rozktadu macierzy K na warto-
$ci osobliwe:

p
g= : (6.4.4.2.5)
n=1
Biorac pod uwagg wyrazenia (6.4.4.2.4) 1 (6.4.4.2.5), uzyskuje si¢:
p
g fReg /4 Z 1 4 )<g’ un + Z<§’un>un 5 (64426)

n=l1 n=r+1

co ostatecznie daje:

A r P
18— Kip,, 5= (-1, (8u,) + D (Bu,) . (6.4.4.2.7)
n=l1 n=r+l
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W przypadku wartosci parametru y odpowiadajacych niewielkiemu stopniowi re-
gularyzacji wspotczynniki filtrujace [1]:

t, =1, n=1..,r. (6.4.4.2.8)

W tym zakresie wartosci wspotczynnikéw 4, wyrazenia > zmieniaja si¢ znacznie
szybciej przy niewielkich zmianach #, niz wyrazenia (l—tn)z. Zgodnie ze wzorami
(6.4.4.2.2) 1 (6.4.4.2.7) niewielkie zmiany wspotczynnikow #, wywotane zmiang para-
niz war-

metru y powodujg zatem znacznie szybszg zmiane warto$ci log || g — KfReg, ol

tosci log ||LfR Odpowiada to niemal pionowemu przebiegowi krzywej L

I -

€8,y

w zakresie wartosci parametru y wigzacych si¢ z niewielkim stopniem regularyzacji [1].
W przypadku wartoséci parametru y odpowiadajacych znacznemu stopniowi regula-

ryzacji wspotczynniki filtrujace [1]

t %0, n=l..,r. (6.4.4.2.9)

W tym zakresie wartosci wspotczynnikéw 4, wyrazenia > zmieniaja si¢ znacznie
wolniej przy niewielkich zmianach ¢, niz wyrazenia (1—tn)2. Zgodnie ze wzorami
(6.44.2.2) 1 (6.4.4.2.7) zatem niewielkie zmiany wspolczynnikéw ¢, wywotane zmiang
niz

parametru y powoduja znacznie wolniejsza zmian¢ wartosci log ||§_KfReg,y Il

wartosci log || LfReg,y |

w zakresie wartosci parametru y wigzacych si¢ ze znacznym stopniem regularyzacji [1].

Metoda krzywej L poszukuje optymalnej warto$ci parametru regularyzacji y jako
warto$ci ¥ odpowiadajacej punktowi lezagcemu w rogu krzywej L, tzn. punktowi
o maksymalnej krzywiznie [1, 3, 4, 32].

W przypadku parametru y, bgdacego liczba naturalng (np. w metodzie TSVD),
otrzymuje si¢ wykres ztozony z izolowanych punktow, czyli tzw. dyskretng krzywa L.
W celu wyznaczenia optymalnej warto$ci parametru y, znajduje si¢ ciggla krzywa L
dopasowang do punktow dyskretnej krzywej L, a nastgpnie wyznacza rog krzywej
ciggtej. Punkt dyskretnej krzywej L najblizszy wyznaczonemu rogowi krzywej ciagglej
uznaje si¢ za rog dyskretnej krzywej L, a odpowiadajaca mu warto$¢ y za optymalng
warto$¢ parametru regularyzacji [4].

,. Odpowiada to niemal poziomemu przebiegowi krzywej L

6.4.4.3. UOGOLNIONA WALIDACJA WZAJEMNA

Metoda uogoélnionej walidacji wzajemnej (ang. GCV — Generalized Cross-
Validation) opiera si¢ na spostrzezeniu, ze jezeli usuniety zostatby dowolnie wybrany
element g , n=1,..., p, wektora danych pomiarowych g, rozwiazanie zregularyzo-
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A

wane fr,, ,

Dodatkowo w podejsciu GCV postuluje si¢, ze wybor parametru regularyzacji ma by¢
niezalezny od transformacji ortogonalnych wektora g [4]. Prowadzi to do uznania za

powinno umozliwia¢ poprawne przewidzenie tego elementu [3, 4, 33].

optymalng warto$¢ parametru regularyzacji takiej wartosci y, ktéora minimalizuje funk-
cje [1, 4]:

A '
G(y)= e Reg’@”ﬂ : (6.4.4.3.1)
(tr(1, - KK "))

.. .y . . #
gdzie: tr(A) — operator wyznaczania $ladu macierzy kwadratowej A, K’ — dana wzo-

rem (6.4.4) macierz regularyzacji dla parametru regularyzacji y stosowana do oblicza-

nia rozwigzania zregularyzowanego fjy, na podstawie danych pomiarowych g

e
zgodnie ze wzorem [1, 4]:

A

f

Reg,y

=K'g. (6.4.4.3.2)

Wzor (6.4.4.3.1) uzywany moze by¢ dla parametrow regularyzacji zmieniajacych
si¢ zar6wno w sposob ciagly, jak i skokowy [1, 4].

W kategoriach jako$ciowych uzasadnieniem przyjetej postaci (6.4.4.3.1) minima-
lizowanej funkcji G(y) jest fakt, ze licznik stanowi kwadrat normy euklidesowej wek-

tora rezydudw, bedacy miarg braku zgodnosci rozwiazania fy,, , z danymi pomiaro-

cg,y
wymi g, natomiast mianownik stanowi miar¢ stopnia regularyzacji zagadnienia —

zwigksza si¢ wraz ze wzrostem stopnia regularyzacji [1]. Minimalizacja funkcji G(y)

odpowiada wigc osiagnigciu jak najlepszej zgodnosci rozwigzania f‘R z danymi

eg.y
pomiarowymi g (minimalizacja licznika) z jednoczesnym jak najwyzszym stopniu
regularyzacji (maksymalizacja mianownika) [1]. Wyznaczana w ten sposob warto$¢
parametru regularyzacji stanowi kompromis migdzy zapewnieniem zgodnoscig roz-
wigzania z danymi pomiarowymi a poprawa uwarunkowania zregularyzowanego za-
gadnienia odwrotnego.

6.5. NIELINIOWE ITERACYJNE METODY INWERSYJNE

Omawiane dotychczas r6zne odmiany regularyzacji zagadnienia odwrotnego nale-
73 do liniowych technik inwersyjnych, poniewaz rozwigzanie w sposob liniowy zalezy
od wektora danych pomiarowych g [3, 35-38].

W nieliniowych iteracyjnych metodach inwersyjnych przyjmowane jest pewne

rozwigzanie poczatkowe f* oparte zwykle na posiadanej wiedzy apriorycznej o roz-
wazanym problemie. Nastepnie rozwigzanie poczatkowe poddawane jest sukcesyw-
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nym udoskonaleniom polegajacym na mnozeniu tego rozwigzania w kolejnych itera-

O (2 o Kieer)

cjach przez czynniki korekcyjne ¢’,c'”, ..., , gdzie kier — liczba wszystkich ite-

racji [3, 35-38]. Zatem rozwigzanie w k-tej iteracji f* uzyskiwane jest przez pomno-
zenie rozwigzania z iteracji (k — 1)-szej f*" przez obliczony w iteracji k-tej czynnik
korekcyjny ¢ zgodnie z zaleznoscig [3, 35-38]:

£ =MD, (6.5.1)

Czynniki korekcyjne ¢ wyznaczane s w poszczegdlnych iteracjach na podstawie
danych pomiarowych g, biezacego rozwigzania f* oraz stosowanej informacji

apriorycznej. Procedura iteracyjna powinna by¢ zbiezna, czyli rozwigzania otrzymy-
wane w kolejnych iteracjach powinny cechowac si¢ coraz lepsza zgodnoscia z danymi
pomiarowymi g oraz z zalozong a priori charakterystyka. Rozwiazania f*' powinny
dazy¢ do prawdziwego rozwigzania f [3, 35-38].

Ze wzgledu na multiplikatywny charakter iteracyjnych poprawek, przebiegajacych
zgodnie ze wzorem (6.5.1) oraz zaleznoscig czynnikéw korekcyjnych ¢ od biezacego
rozwigzania, metody te okreslane sg jako nieliniowe [3, 35-38].

W badaniach prowadzonych przez autoréw stosowane byty dwie nieliniowe pro-
cedury iteracyjne:

e metoda Twomeya,

e metoda Twomeya—Markowskiego.

6.5.1. METODA TWOMEYA

W metodzie Twomeya poprawki iteracyjne przebiegaja wedtug wzoru [3, 36-38]

S =R (a0 = 0 K ) £,

(6.5.1.1)
i=1,...,p, j=1..4q,

gdzie [3, 36-38]

= — g _1:k§2k>_1’ (6.5.1.2)
> K, f
ysg
Jj=1

przy czym k; oznacza i-ty wiersz macierzy K.

) s3 rowne pomniejszonym

Jak wynika z zaleznosci (6.5.1.2), wspotczynniki rl.(
o jeden stosunkom rzeczywistych wynikow pomiaréw g; do odpowiadajacych im
warto$ci teoretycznych g; obliczanych jako wyjscie modelu matematycznego (6.1.17)
dla biezacego rozwigzania ¥ [3, 36-38]
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g =k fY. (6.5.1.3)

Na poczatku kazdej iteracji na podstawie biezagcego rozwigzania f* obliczane sg

wspotczynniki ri(k) na podstawie wzoru (6.5.1.2) dla i = 1, ..., p. Nastgpnie wyznaczo-
ne wspotczynniki wykorzystywane sg w danej iteracji do poprawek warto$ci fj(k)

przebiegajacych wedtug wzoru (6.5.1.1)dlai=1, ..., p,j =1, ..., ¢ [36, 38].

Stosowane sa rozne kryteria zatrzymania dla procedury iteracyjnych poprawek w me-
todzie Twomeya. Najczesciej wykorzystuje sie jeden z trzech warunkéw [3, 37, 38]:

1. Osiagnigcie zadowalajacej zgodnosci rzeczywistych danych pomiarowych g,
z odpowiednimi warto$ciami teoretycznymi g; obliczonymi dla biezacego rozwigzania
9 w oparciu o wzor (6.5.1.3). Przez zadowalajacg zgodnos¢ rozumie sie sytuacje, gdy
roznice (g;—g;) S$rednio sa bliskie niepewnosciom pomiarowym wynikow g, .
Przyjmujac za miarg tych niepewnosci odchylenia standardowe btedow pomiarowych
wielkoéci g; oznaczone o, rozwazany warunek mozna $cisle sformutowac z zastoso-

waniem wartosci statystyki chi-kwadrat [3, 37, 38]:

o 1&g kDY
;(fk)z—Z[—gl . (6.5.1.4)

P iz o;

1

Estymata ;Z(Zk) jest miarg $redniej rozbieznosci pomigdzy rzeczywistymi danymi
pomiarowymi g; a odpowiednimi warto$ciami teoretycznymi g; odniesionej do nie-
pewnosci pomiarowych. W zwiagzku z tym warunkiem zatrzymania procedury itera-

cyjnych poprawek jest osiagnigcie stanu, gdy [38]
Zoo <1. (6.5.1.5)

2. Osiagniecie stanu, gdy zmniejszenie wartosci ;ka) w stosunku do wartosci
z poprzedniej iteracji ;2(2,(71) jest mniejsze od zalozonego poziomu [37]. Oznacza to, ze
kontynuowanie procedury iteracyjnych korekt rozwigzania nie powoduje juz znaczg-
cej poprawy zgodnosci rzeczywistych danych pomiarowych g, z odpowiednimi war-
tosciami teoretycznymi g;. Inaczej mowiac, algorytm osiagnat juz rozwigzanie dosta-
tecznie bliskie rozwigzaniu prawdziwemu [37]. Zwykle za warunek zatrzymania
algorytmu przyjmuje si¢ stan, gdy procentowe zmniejszenie wartosci ;2(2,() w stosunku

do wartosci ;2(2,{71) jest mniejsze od ustalonej wielkosci «, wynoszacej np. 5% [37]:

) ~2
A0~ 100 < (6.5.1.6)

k-1
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3. Osiggniecie stanu, gdy zmiana rozwigzania f©' w stosunku do rozwiazania z po-
przedniej iteracji £ jest mniejsza od zatozonego poziomu [2]. Oznacza to, ze kolej-
ne iteracje praktycznie nie spowoduja juz dalszej poprawy rozwiazania, gdyz algorytm
osiggnat juz rozwiazanie bliskie rozwigzaniu prawdziwemu [2]. Zwykle za warunek
zatrzymania algorytmu przyjmuje si¢ stan, gdy [2]:

[ £5 -5 P<s, (6.5.1.7)

gdzie 6 ustalona mata warto$¢ dodatnia, np. 10°°,

Stabe uwarunkowanie zagadnienia odwrotnego (6.1.17) powoduje znaczne spowol-
nienie lub nawet zanik zbieznosci algorytmu Twomeya [2, 38]. Aby zapobiec wpadnieciu
algorytmu w nieskonczong petle, czgsto wprowadza si¢ dodatkowy warunek stopu — pro-
cedura jest przerywana, gdy liczba iteracji przekroczy z gory ustalong liczbe kmax [38].

Zte uwarunkowanie problemu jest rowniez przyczyng silnej zaleznosci rozwigza-
nia koncowego od apriorycznego rozwigzania poczatkowego % [2, 3]. Rozwiazanie
ostateczne czgsto ma przebieg bardzo zblizony do przyjetego rozwigzania wejsciowe-
go 9. Od rozwiazania f© zalezy tez szybko$¢ zbieznosci algorytmu Twomeya. Roz-
wigzanie wejsciowe f* stanowi wiec forme wiedzy apriorycznej, umozliwiajacej mi-
nimalizacj¢ efektow stabego uwarunkowania zagadnienia odwrotnego (6.1.17) [3].

Najwazniejszym skutkiem ztego uwarunkowania problemu sg jednak tzw. artefak-
ty w rozwigzaniu. Sg to zaburzenia zwykle o charakterze gwaltownych wielkoczgsto-
tliwosciowych oscylacji, nie wystepujace w prawdziwym rozwigzaniu [2, 3, 38].
Stwierdzono, ze przeprowadzenie zbyt duzej liczby iteracyjnych poprawek rozwigza-
nia nie wptywa juz praktycznie na poprawe zgodno$ci rozwigzania z danymi pomia-
rowymi, natomiast znaczaco wzmaga oscylacje w rozwigzaniu [38]. W zwiazku z tym
warunek zatrzymania algorytmu powinien zapewnia¢ kompromis pomiedzy zgodno-
$cig rozwigzania z danymi pomiarowymi a jego gladkos$cig [38]. Warunek zatem za-
konczenia procedury stanowi druga obok rozwiazania wejsciowego f” forme infor-
macji apriorycznej [38].

6.5.2. METODA TWOMEYA-MARKOWSKIEGO

Srodki, ktorymi postuguje si¢ omawiana w poprzednim punkcie procedura Two-
meya w celu uwzglednienia informacji apriorycznej o poszukiwanym rozwigzaniu,
okazuja si¢ niewystarczajace, by zapobiec skutkom stabego uwarunkowania zagad-
nienia odwrotnego. W rezultacie stabe uwarunkowanie problemu (6.1.17) prowadzi do
znacznego spowolnienia lub zaniku zbieznosci algorytmu, a uzyskiwane rozwigzania
zaktocone sg artefaktami w postaci silnych oscylacji wielkoczgstotliwosciowych.
W zwigzku z tym opracowano wiele modyfikacji metody Twomeya [2, 3, 37, 38].

Udoskonalenie dokonane w ramach algorytmu Twomeya—Markowskiego polega
na wprowadzeniu do metody Twomeya procedury wygtadzania rozwiazan f*, co sta-
nowi jawne uwzglednienie apriorycznego warunku gtadkosci rozwigzania [38].
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W technice Twomeya—Markowskiego na poczatku aprioryczne rozwigzanie po-
czatkowe f© przekazywane jest na wejscie zwyklego algorytmu Twomeya w celu
uzyskania rozwiazania, ktore trafia nastepnie na wejscie petli zwanej petla wygladza-
nia i obliczen Twomeya [38]. W petli tej przeprowadzane jest iteracyjne udoskonala-
nie rozwigzania przez [38]:

e iteracyjng procedure wygladzania biezacego rozwigzania f*),

e realizacj¢ zwyktego algorytmu Twomeya, dla ktorego rozwigzanie wejSciowe
stanowi wygtadzone rozwigzanie otrzymane w poprzednim kroku.

Wymienione dwa dziatania sktadaja si¢ na pojedynczy przebieg petli wygladzania
i obliczen Twomeya.

Celem stosowania algorytmu Twomeya w ramach procedury Twomeya—Markow-
skiego jest poprawa zgodnosci rozwigzania z danymi pomiarowymi. Odbywa si¢ ona
kosztem zmniejszenia gltadko$ci rozwigzania, czyli zwigkszenia jego odstepstwa od
zalozonego a priori charakteru [38]. Gladko$¢ rozwigzania przywracana jest przez
iteracyjng procedure wygtadzania rozwigzania. Wygtadzanie prowadzi jednak do po-
gorszenia zgodnos$ci rozwigzania z danymi pomiarowymi, co ponownie wymaga uzy-
cia algorytmu Twomeya. Iteracyjne stosowanie naprzemiennie wygladzania oraz algo-
rytmu Twomeya ma wigc na celu uzyskanie rozwigzania o zadowalajacej zgodnosci
z danymi pomiarowymi oraz jednocze$nie mozliwie jak najbardziej gladkiego, czyli
zgodnego z zalozong apriorycznie charakterystyka [38]. Osiggni¢cie kompromisu
pomiedzy tymi dwiema wilasciwosciami odbywa si¢ przez odpowiedni doboér parame-
trow dziatania procedury wygtadzania i algorytmu Twomeya [38].

Procedura wygtadzania polega na iteracyjnym wykonywaniu operacji opisanej na-
stepujacym wzorem [38]:

3 1 .
Zﬁ +Zf2 dla_]zl,
1 1 1 .
L= fmt s 4yl daj=2,q-1, (6.5.2.1)

1 3 .
Zﬁ]_l'f'zf;] dla]=q,

gdzie = — operator przypisania, czyli nadania nowej wartosci. Operacja (6.5.2.1) pole-
ga na wyznaczaniu $redniej ruchomej dla wektora f.

Poniewaz kazdy kolejny przebieg procedury wygtadzania powoduje pogarszanie
zgodno$ci rozwigzania z danymi pomiarowymi, iteracyjne wygladzanie rozwigzania
przerywane jest w momencie, gdy Srednie rdéznice pomiedzy rzeczywistymi danymi
pomiarowymi g, oraz odpowiadajacymi im teoretycznymi warto$ciami g; obliczony-
mi dla biezacego rozwigzania f w oparciu o wzor (6.5.1.3), odniesione do odchylen
standardowych o; beda wigksze od zatozonego poziomu. W zwigzku z tym za waru-
nek przerwania iteracyjnej procedury wygladzania przyjeto [38]
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2> Hiies (6.5.2.2)

gdzie 7. —zatozona a priori warto$é graniczna. Czesto przyjmuje sie 7 . =1 [38].

Aby zapobiec mozliwosci wpadnigcia procedury wygtadzania w nieskonczong pe-
tle, dodatkowo wprowadza si¢ awaryjny warunek zatrzymania tej procedury. Jest ona
przerywana po wykonaniu zalozonej liczby smax przebiegow [38].

Iteracyjne udoskonalanie rozwigzania w petli wygtadzania i obliczen Twomeya
powoduje, ze w kolejnych przebiegach petli charakteryzuje si¢ ono coraz wigksza
gladko$cia przy zachowanej zgodnosci z rzeczywistymi danymi pomiarowymi [38].
Algorytm Twomeya—Markowskiego wykazuje wigc zbiezno$¢ do rozwigzania zagad-
nienia odwrotnego (6.1.17), ktére jest najbardziej gtadkie w sensie przyjetej miary.

Za miarg braku gladkosci rozwigzania f przyja¢ mozna $rednig warto$¢ bez-
wzgledna réznicy drugiego rzedu wektora f [38]:

s 2Z|f/+1 2fi+ Sl (6.5.2.3)

Po dostatecznie duzej liczbie przebiegow petli wygladzania i obliczen Twomeya
warto$¢ R ulega juz jedynie bardzo nieznacznemu zmniejszaniu w kolejnych przebie-
gach, a niekiedy moze pozostawac stata lub nawet rosng¢. W zwiazku z tym za waru-
nek przerwania petli wygltadzania i obliczen Twomeya przyjmuje si¢ najczeséciej osia-
gniecie momentu, gdy [38]

> 9

—a > (6.5.2.4)

gdzie R® — warto$é R po k-tej iteracji, 9 — warto$¢ graniczna ustalona a priori na pod-
stawie wiedzy o rozwigzaniu. Zwykle przyjmuje si¢ 4= 0,95 lub $=0,975.

Dla petli wygtadzania i obliczen Twomeya wprowadza si¢ dodatkowy awaryjny
warunek zatrzymania. Pgtla jest przerywana po wykonaniu zatozonej liczby kmax prze-
biegow [38].

Przebieg dzialan w algorytmie Twomeya—Markowskiego zaprezentowano na ry-
sunku 6.5.2.1.

Dzi¢ki zastosowaniu iteracyjnej procedury wygtadzania algorytm Twomeya—Mar-
kowskiego wykazuje znacznie wigksza odporno$¢ na skutki stabego uwarunkowania
zagadnienia odwrotnego niz algorytm Twomeya. Przejawia si¢ to:

e znacznie szybszg zbieznoscig procedury Twomeya—Markowskiego [38],

e mniejszym wplywem apriorycznie przyjetego rozwigzania poczatkowego f© na
ostateczne rozwigzanie [38],

e znacznie mniejszym nasileniem wystepowania artefaktéw w rozwigzaniu w po-
staci wielkoczestotliwosciowych oscylacji [37, 38] w poréwnaniu z klasyczna proce-
durg Twomeya.



Obliczenie z zastosowaniem algorytmu
Twomeya rozwigzania poczgtkowego f
dla petli wygtadzania i obliczen Twomeya
na podstawie apriorycznego rozwigzania
poczatkowego f:

f=Twomey (f®)

71

Petla wygtadzania i obliczen
Twomeya

v

-t

d

A4

Wygtadzenie rozwigzania f zgodnie ze
wzorem (6.5.2.1):

f:=Wygladzanie (f)

v

Czy spetniony jest warunek

(6.5.2.2)?

Obliczenie nowego rozwigzania
z zastosowaniem algorytmu Twomeya:

f:= Twomey (f)

v

Czy spetniony jest warunek

(6.5.2.4)?

Rys. 6.5.2.1. Przebieg dziatan w algorytmie Twomeya—Markowskiego
Fig. 6.5.2.1. Workflow of the Twomey—Markowski algorithm
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Poprawe odpornosci na efekty stabego uwarunkowania zagadnienia odwrotnego
zawdzigcza si¢ temu, ze iteracyjna procedura wygtadzania wprowadza do algorytmu
aprioryczny warunek gladkos$ci rozwigzania.

6.6. BAYESOWSKA METODA ROZWIAZY WANIA
ZDYSKRETYZOWANEGO ZAGADNIENIA ODWROTNEGO
OPARTA NA PROCEDURZE MONTE CARLO

Wszystkie omawiane dotad metody inwersyjne usitowaly rozwigzaé¢ zdyskretyzo-
wane zagadnienie odwrotne (6.1.17) w sposob bezposredni — przez poszukiwanie od-
powiedniego operatora odwrotnego lub jego przyblizenia. Zupehie inne podejscie do
rozwigzywania problemu odwrotnego prezentuja metody bayesowskie [3, 39]. Roz-
wigzanie zagadnienia odwrotnego znajdowane jest przez analizg statystyczng powta-
rzanych wielokrotnie rozwigzan zagadnienia wprost, czyli zadania wyznaczenia wyj-
scia modelu (6.1.17) dla danego wektora f. Analiza ta przeprowadzana jest na
podstawie tzw. statystyki bayesowskiej [3, 39].

W podejéciu bayesowskim dokonuje si¢ jawnego zalozenia probabilistycznego
a priori na temat szukanego wektora f. Zatozenie to ma posta¢ tacznej funkcji gestosci
prawdopodobienstwa a priori wektora f — po(f) [3, 39]. Rzeczywiste dane pomiarowe
g stuza do skorygowania apriorycznej wiedzy o szukanym wektorze f przez modyfi-

kacje tacznej funkcji gestosci prawdopodobienstwa wektora f z zastosowaniem twier-
dzenia Bayesa [3, 39]. Zgodnie z tym twierdzeniem taczna warunkowa funkcja gesto-
sci prawdopodobienstwa wektora f z zalozeniem, ze w rezultacie pomiaru
zarejestrowane zostaty dane pomiarowe g, zwana Igczng funkcjg gestosci prawdopo-

dobienstwa a posteriori wektora f, dana jest wzorem [3, 39]

po()p, (E[f)

, 6.6.1
p(g) (¢:6-1

p(f[g)=

gdzie: p(g) — taczna funkcja gesto$ci prawdopodobienstwa wektora danych pomia-
rowych g (funkcja gesto$ci prawdopodobiefistwa tego, ze w toku pomiaréw uzyskane
zostana wyniki g), p, (§|f ) — faczna warunkowa funkcja gestosci prawdopodobien-
stwa wektora danych pomiarowych g, przy zatozeniu, ze prawdziwe rozwigzanie

problemu odwrotnego stanowi wektor f (funkcja gestosci prawdopodobienstwa tego,
ze w toku pomiaréw uzyskane zostang wyniki g, przy zatozeniu, ze prawdziwe roz-

wigzanie problemu odwrotnego stanowi wektor f). Funkcja p, (g

f) zwana jest row-
niez funkcjg wiarygodnos$ci danych pomiarowych g . Funkcja p(f |§) stanowi gestose

prawdopodobienstwa tego, ze rozwigzaniem zagadnienia odwrotnego jest wektor f
z zalozeniem, ze w rezultacie pomiarow uzyskano wyniki g [15]. Jest to wiec proba-
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bilistyczna wiedza o rozwiagzaniu problemu f wynikajaca z wiedzy a priori o tym roz-
wigzaniu skorygowanej wedlug wynikéw pomiarow g [3, 39].

W rzeczywisto$ci podejscie bayesowskie do rozwiazywania problemu odwrotnego
realizowane jest z wykorzystaniem techniki Monte Carlo [3]. Metoda polega na wylo-
sowaniu m wektorow f oznaczonych fi, k = 1, ..., m z wielowymiarowego rozktadu
prawdopodobienstwa opisanego taczng funkcja gestosci prawdopodobienstwa a priori
po(f). Dla kazdego z wylosowanych wektorow fi, k =1,...,m, obliczane jest wyjscie
modelu (6.1.17), czyli odpowiadajacy wektorowi f; wektor teoretycznych danych po-
miarowych g;. Obliczenia te czgsto okreslane sg jako symulacja pomiaréw. Kazdemu
wektorowi f; oraz odpowiadajacemu mu wektorowi g, przypisa¢ mozna prawdopodo-
bienstwo masowe [3]

P(fk)zp(gk):%, k=1,...m (6.6.2)

Ze wzoru (6.6.2) wynika, ze
D P(f) =) P(g)=1. (6.6.3)
k=1 k=1

Ponadto zdarzenia polegajace na uzyskiwaniu w danym przebiegu losowania okre-
slonego wektora f; 1 odpowiadajacego mu wektora g sa zdarzeniami wzajemnie wy-
kluczajacymi sie.

Dla kazdego wektora gi, k=1, ..., m, obliczana jest Iaczna warunkowa funkcja ge-
stosci prawdopodobienstwa uzyskania w rezultacie rzeczywistych pomiarow wektora
danych pomiarowych g, zaktadajac, ze w efekcie symulacji pomiaru otrzymany zo-

stat wektor g — p(§|g +) [3]. Niech wektor btedow pomiarowych

e=g—-¢g (6.6.4)

ma p-wymiarowy rozktad normalny

pe(e)={aﬂl/ﬂj exp(—ée%j, (6.6.5)

odpowiadajacy zalozeniu, ze elementy wektora e stanowig wzajemnie nieskorelowane
zmienne losowe o rozkladzie normalnym z zerowa wartoscia oczekiwang i jednako-
wym odchyleniem standardowym o, [3]. Wowczas [3]

g 5 Y U
p(glgk)=pe(g—gk)=[aem] eXp[—E(g—gk) (g—gk)) (6.6.6)
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Laczna warunkowa funkcja gestosci prawdopodobienstwa wektora symulowanych
danych pomiarowych g; z zatozeniem, ze rzeczywiste dane pomiarowe stanowi wek-
tor g, czyli taczng funkcjg gestosci prawdopodobienstwa a posteriori wektora gy,

okreslona jest wzorem Bayesa [3]
P(g, )p(§|gk )
P(g)

gdzie P(g) — prawdopodobienstwo uzyskania w wyniku rzeczywistych pomiaréw wek-

p(g[8) = : (6.6.7)

tora danych pomiarowych g . Poniewaz prawdopodobienstwa P(g:) spelniaja zwigzek

(6.6.3) oraz zdarzenia polegajace na uzyskiwaniu w danym przebiegu losowania okre-
Slonego wektora g, sa zdarzeniami wzajemnie wykluczajacymi si¢, prawdopodobien-
stwo P(g) obliczy¢ mozna ze wzoru na prawdopodobiefistwo catkowite [3]

P(@)=)_ p(gg)P(,). (6.6.8)
k=1

Po podstawieniu wyrazenia (6.6.8) do wzoru (6.6.7) otrzymuje si¢ ostatecznie za-
lezno$¢ [3]

» ~
p(g[8)=— (20p(Ee0 . (6.6.9)

> p(gg)P(g)
k=1

Uwzgledniajac zwigzek (6.6.2), wzér (6.6.9) uprosci¢ mozna do postaci [3]

p(g.[8) = f@i. (6.6.10)

> p(Eg,)
k=1

Pamigtajac, ze wektor g, odpowiada wektorowi fi, mozna zapisaé [3]:
p([8)=p(g,[8)- (6.6.11)
Ostatecznie wigc [3]

p(£[8) = ,,,p(gi : (6.6.12)

> p(glgo)
k=1

Funkcja p(f, |§) stanowi faczng warunkowa funkcje gestosci prawdopodobienstwa

tego, ze na wejscie modelu przekazany zostal wektor fi, z zalozeniem, ze w rezultacie
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rzeczywistych pomiaré6w uzyskany zostal wektor danych pomiarowych g, czyli
laczna funkcja gestosci prawdopodobienstwa a posteriori wektora fi. Funkcja p(f, |§)
niesie probabilistyczng wiedze¢ o rozwigzaniu problemu f, wynikajaca z wiedzy
a priori 0 tym rozwiazaniu skorygowanej wedtug wynikow pomiarow g [3].

Liczba symulacji m przeprowadzanych w praktyce jest bardzo wielka.

Znajomos¢ funkcji p(f, |§) umozliwia wyznaczenie réznych estymatoréow szuka-

nego wektora f. Najczesciej stosowane sa [3]:
e estymator najwickszego prawdopodobienstwa a posteriori,
e estymator bayesowski o minimalnej wariancji.

Estymator najwigkszego prawdopodobienstwa a posteriori f wap 2definiowany jest

jako moda tacznej funkcji gestosci prawdopodobienstwa a posteriori p(f, |§) , czyli [3]

fop= argfmax{p(fk|§)}. (6.6.13)

Estymator bayesowski o minimalnej wariancji fMVBE zdefiniowany jest jako wa-

runkowa warto$¢ oczekiwana wektora f z zatozeniem, ze w wyniku pomiaréw uzy-
skany zostat wektor danych pomiarowych g [3]

fuver = EA8) =D £, p(f,[8) . (6.6.14)

k=1

Podane estymatory traktuje si¢ jako rozwigzania problemu odwrotnego.

7. BADANIA SYMULACYINE

W Katedrze Metrologii Elektronicznej i Fotonicznej Politechniki Wroctawskiej
prowadzone sg badania nad matematyczno-fizycznymi uwarunkowaniami zagadnienia
odwrotnego w analizie wielkosci czastek fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych
z wykorzystaniem rozpraszania swiatla. Przedmiotem badan sg nastgpujace problemy:

e wplyw na uwarunkowanie zagadnienia odwrotnego czynnikow takich, jak liczba
i rozmieszczenie punktow pomiarowych, doktadnos$¢ dyskretnej aproksymacji szuka-
nej funkcji rozktadu wielkos$ci czgstek, wtasciwosci fizyczne uktadu dyspersyjnego,
parametry fizyczne pomiaru oraz model matematyczny pomiarow,

e projektowanie procesu pomiarowego zapewniajace maksymalng poprawe uwa-
runkowania zagadnienia,

e wplyw wspomnianych wczesniej czynnikow na jako$¢ rozwigzania problemu
odwrotnego,

e dobor optymalnych dla danych warunkéw technik inwersyjnych.
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Rezultaty badan prezentujg prace takie, jak [11] dotyczaca zagadnienia odwrotne-
go w analizie wielkosci czastek uktadow dyspersyjnych w warunkach rozproszenia
wielokrotnego, [40] przedstawiajaca metode momentéw w analizie wielko$ci czastek
uktadow dyspersyjnych, [41] omawiajaca zastosowanie transformat catkowych w tej
dziedzinie oraz [42] poruszajaca problemy analizy wielko$ci czastek z zastosowaniem
rozpraszania §wiatta pod niewielkim katem.

W niniejszym punkcie oméwione zostaly wybrane wyniki badan symulacyjnych
przeprowadzonych przez autorow.

7.1. CEL, ZAKRES I METODYKA BADAN

Prezentowane w pracy badania symulacyjne obejmowaty zagadnienie odwrotne
w pomiarach nefelometrycznych i turbidymetrycznych. W przypadku pomiaréow nefe-
lometrycznych rozwazano dwa omawiane wczesniej modele matematyczne: model
oparty na teorii rozpraszania Mie oraz model oparty na teorii dyfrakcji Fraunhofera.
W przypadku pomiarow turbidymetrycznych wykorzystywany byl wytacznie model
oparty na teorii rozpraszania Mie. W celu rozwigzywania problemu odwrotnego sto-
sowano rozne numeryczne techniki inwersyjne. W pracy omdwiono trzy przedsie-
wzi¢cia badawcze:

e badanie poréwnawcze jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielkosci czastek
fazy zdyspergowanej uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikow pomiaréw nefe-
lometrycznych, przeprowadzonej na podstawie modelu matematycznego wynikajace-
go z teorii rozpraszania Mie oraz na modelu matematycznym wynikajacym z teorii
dyfrakeji Fraunhofera z zastosowaniem réznych technik inwersyjnych,

e badanie porownawcze jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielkosci czastek
fazy zdyspergowanej uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikow pomiaréw nefe-
lometrycznych oraz wynikéw pomiaréw turbidymetrycznych przeprowadzonej we-
dlug modeli matematycznych wynikajacych z teorii rozpraszania Mie z zastosowa-
niem réznych technik inwersyjnych,

¢ badanie jakos$ci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielko$ci czastek fazy zdysper-
gowanej uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikéw pomiardéw tubidymetrycznych,
przeprowadzonej z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami na tle
innych metod inwersyjnych.

Wszystkie trzy przedsigwzigcia badawcze zrealizowano na podstawie podobnej
metodyki. Badania przebiegaty w dwoch etapach. W fazie pierwszej w toku symula-
cji pomiarow dla zadanej testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek generowane
byty dane pomiarowe okreslonego rodzaju wedtug wybranego modelu matematycz-
nego. Dane te poddawano nastgpnie wptywowi addytywnego, stacjonarnego, niesko-
relowanego szumu gaussowskiego o zerowej wartos$ci oczekiwanej. W drugiej fazie
badan dla wygenerowanych danych pomiarowych z zastosowaniem wybranych
technik inwersyjnych rozwiagzywano zagadnienie odwrotne. Wykorzystywano w tym
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celu ten sam model matematyczny, ktory uzyty zostat w fazie pierwszej do generacji
danych.

7.1.1. BADANIE WPLYWU MODELU MATEMATYCZNEGO POMIAROW
NA JAKOSC REKONSTRUKCJI FUNKCJI ROZKEADU WIELKOSCI CZASTEK
WEDLUG WYNIKOW POMIAROW NEFELOMETRYCZNYCH

Celem badan bylo okreslenie i poréwnanie jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu
wielkos$ci czastek fazy zdyspergowanej dokonanej na podstawie dwoch modeli mate-
matycznych pomiaréw nefelometrycznych — model wynikajacy z teorii rozpraszania
Mie oraz model wynikajacy z teorii dyfrakcji Fraunhofera z zastosowaniem wybra-
nych technik inwersyjnych [43].

Stanowiace pierwsza faz¢ badan symulacje pomiarow nefelometrycznych realizo-
wane byly dla nastepujacych warunkoéw:

e ciggu warto$ci promienia czastek fazy zdyspergowanej

a=[aq a, .. aq]T, (7.1.1.1)

gdzie: ¢ =200, , a a; okreslaja wzory (6.1.3) 1 (6.1.4),
e ciggu p =181 wartosci kata rozpraszania:

0.=@-1-1", i=l..,p, (7.1.1.2)

e liczby czastek fazy zdyspergowanej w jednostce objetosci uktadu dyspersyjnego
N,=10"m",

e dtugosci fali $wiatla rozpraszanego A =0,6328 um,

e zespolonego wspotczynnika zatamania czgstek fazy zdyspergowanej Ny = 1,55 +
i-0,00,

e zespolonego wspotczynnika zatamania o$rodka dyspersyjnego No = 1,00 +i-0,00,

e testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej danej wzorem

Jrest(@)=0,33 £, ..m(a, 0,45 um, 0,15 um)
+0,17 £, (@, 0,6 um, 0,1 pm) (7.1.1.3)
+0,5f, (a,0,1,0,5),

ognorm

gdzie:  fo.m(@s o> Tnom) — funkcja gestosci prawdopodobienstwa rozktadu nor-

malnego zmiennej a o wartosci oczekiwanej .., 1 odchyleniu standardowym o

norm ?

Srogom(@ Hiognom Tlogom) — funkcja gestosci prawdopodobienstwa rozktadu lognor-

malnego zmiennej a o parametrach £4,4,0m Dyskretna reprezentacj¢ funkcji

1 O-lognorm .

Jrest(@) stanowil wektor
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ftest = ftest (a) = [J[test(al) J[test(a2) o J[test(aq )]T . (7 1.1 4)

Symulacje przeprowadzone zostaty na podstawie dwoch rozwazanych modeli ma-
tematycznych:

e modelu opartego na teorii rozpraszania Mie,

e modelu opartego na teorii dyfrakcji Fraunhofera.

Rezultatem symulacji byly dwa wektory symulowanych danych pomiarowych:

* Byi. odpowiadajacy zastosowaniu modelu opartego na teorii rozpraszania Mie,

® Bromnnorr Odpowiadajacy zastosowaniu modelu opartego na teorii dyfrakcji
Fraunhofera.

Wektory Byic 1 Braunoer POddano nastepnie zakloceniu przez addytywny stacjo-
narny 1 nieskorelowany szum gaussowski o zerowej wartosci oczekiwanej, reprezen-
towany przez wektor losowy €, ktorego elementy stanowig nieskorelowane zmienne
losowe o rozktadzie normalnym z zerowa wartoscig oczekiwang i jednakowym odchy-
leniem standardowym o, =1%max(B), gdzie P oznacza By, b PBraunnos: -

W ten sposob uzyskano odpowiednie wektory zaktocone szumem By, oraz Br,.onoer -
Ostatecznie symulacja oraz zaszumianie dostarczyly czterech wektorow danych
pomlarowych ﬁMie’ BFraunhofer oraz BMie 1 BFraunhoﬁar‘
Druga faza badan obejmowata rozwigzywanie zagadnienia odwrotnego w pomia-
rach nefelometrycznych. Dla kazdego z wektorow: Byi.. Brawnhoer ©73Z  PBusic

i ﬁFraunhofer wyznaczany byl z zastosowaniem wybranych technik inwersyjnych wektor

f reprezentujacy wartosci rekonstruowanej funkcji rozkladu wielkosci czastek fazy

zdyspergowane;j f” (a) w doktadnie tych samych punktach, w ktorych wektor f,

est

reprezentowat wartosci funkcji f,.(a), czyli:

f=f@=[f(a) fla) .. fla)l . (7.1.1.5)

Podczas rozwigzywania zagadnienia odwrotnego dla kazdego wektora danych po-
miarowych stosowany byt ten sam model matematyczny, ktory byl uzywany w czasie
generacji tego wektora w ramach symulacji.

Wykorzystane zostaly nastgpujace metody inwersyjne:

e regularyzacja Tichonowa z minimalizacjg pigciu roznych miar braku gladkosci
poszukiwanego rozwigzania:

—normy euklidesowej wektora f s

—normy euklidesowej wektora réznic pierwszego, drugiego i trzeciego rzedu wek-

tora f' R

—normy euklidesowej roznicy wektora f i wektora przyjetego a priori rozwigza-
nia prébnego:
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f°=[1 1 ... 1" pm™. (7.1.1.6)

e metoda obcietego rozktadu na wartosci osobliwe (TSVD).

Warto$ci parametru regularyzacji dla kazdego procesu rozwigzywania zagadnienia
odwrotnego dobierane byly indywidualnie tak, by zapewni¢ jak najlepsza doktadnos¢
rekonstrukcji w danym przypadku.

Nastepnie dla kazdego z uzyskanych wektorow f okreslano miar¢ jego odstep-
stwa od prawdziwego rozwigzania problemu odwrotnego — wektora fi.s. Za miare te

przyjeto wielkos¢
¢ 2
A= ||f ftest||2 . (7117)
\ q

7.1.2. BADANIE POROWNAWCZE JAKOSCI REKONSTRUKCJI
FUNKCJI ROZKEADU WIELKOSCI CZASTEK NA PODSTAWIE WYNIKOW POMIAROW
NEFELOMETRYCZNYCHITURBIDYMETRYCZNYCH

Celem badan byto okreslenie i poréwnanie jakosci rekonstrukeji funkcji rozktadu
wielkos$ci czastek fazy zdyspergowanej dokonanej na podstawie wynikow pomiardw
nefelometrycznych oraz wynikéw pomiarow turbidymetrycznych na podstawie modeli
matematycznych pomiaréw wynikajacych z teorii rozpraszania Mie z zastosowaniem
wybranych technik inwersyjnych [44].

Symulacje pomiarow nefelometrycznych i turbidymetrycznych w pierwszej fazie
badan przeprowadzono dla tych samych warunkow:

e ciggu warto$ci promienia czastek fazy zdyspergowane;j, jak w punkcie 7.1.1,

e liczby czastek fazy zdyspergowanej w jednostce objetosci uktadu dyspersyjnego

N,=10"m">,

e zespolonego wspotczynnika zalamania czastek fazy zdyspergowanej N, = 1,55 +
i x 0,00,

e zespolonego wspoélczynnika zalamania os$rodka dyspersyjnego No = 1,00 +
i x 0,00,

e testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej danej wzorem
(7.1.1.3) i reprezentowanej przez wektor fie okreslony wzorem (7.1.1.4).

Symulacja pomiaréw nefelometrycznych realizowana byta na podstawie modelu
matematycznego wynikajacego z teorii rozpraszania Mie dla ciggu wartosci kata roz-
praszania, jak w punkcie 7.1.1, przy dlugosci fali §wiatta rozpraszanego A = 0,6328 pum.
W rezultacie symulacji uzyskano wektor danych pomiarowych B.

Symulacja pomiaréw turbidymetrycznych prowadzona byta wedlug modelu ma-
tematycznego wynikajacego z teorii rozpraszania Mie dla ciggu p = 161 dtugosci
fali:



80

A =[025+(@—1)0,003125]ym, i=1,...p, (7.1.2.1)

obejmujacego zakres od 0,25 do 0,75 pm. W rezultacie symulacji uzyskano wektor
danych pomiarowych c.

Wektory B i ¢ poddano nastgpnie zaktoceniu przez addytywny stacjonarny i nie-
skorelowany szum gaussowski o zerowej wartosci oczekiwanej, reprezentowany przez
wektor losowy g, ktérego elementy stanowig nieskorelowane zmienne losowe o roz-
ktadzie normalnym z zerowa warto$cig oczekiwang i jednakowym odchyleniem stan-
dardowym o, =1%xmax(g), gdzie g oznacza B lub c¢. W ten sposéb uzyskano odpo-

wiednie wektory zaklocone szumem B oraz ¢ .
Ostatecznie symulacja oraz zaszumianie dostarczyly czterech wektorow danych
pomiarowych B, coraz B i ¢.

Druga faza badan obejmowata rozwigzywanie zagadnienia odwrotnego w pomia-
rach nefelometrycznych i turbidymetrycznych. Dla kazdego z wektoréw B, ¢ oraz

ﬁ i © wyznaczany byl z zastosowaniem wybranych technik inwersyjnych wektor f
reprezentujacy wartosci rekonstruowanej funkcji rozktadu wielkos$ci czastek fazy zdy-
spergowanej j} (@) w doktadnie tych samych punktach, w ktorych wektor fis repre-

zentowatl wartosci funkcji fies((@) zgodnie ze wzorem (7.1.1.5).

Podczas rozwigzywania zagadnien odwrotnych stosowane byly te same metody inwer-
syjne, opisane w badaniach w punkcie 7.1.1. Jak poprzednio, warto$ci parametru regulary-
zacji dla kazdego procesu rozwigzywania zagadnienia odwrotnego dobierane byty indywi-
dualnie tak, by zapewni¢ jak najlepsza doktadnos¢ rekonstrukciji w danym przypadku.

Nastepnie dla kazdego z uzyskanych wektorow f okreslano zdefiniowana wzorem
(7.1.1.7) miarg jego odstepstwa od prawdziwego rozwigzania problemu odwrotnego —
wektora fieg:.

7.1.3. BADANIE JAKOSCI REKONSTRUKCJI FUNKCJI ROZKEADU WIELKOSCI CZASTEK
Z ZASTOSOWANIEM REGULARYZACJI TICHONOWA Z OGRANICZENIAMI

Cel badan stanowito okreslenie jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielko$ci
czastek fazy zdyspergowanej ukladu dyspersyjnego na podstawie wynikow pomiarow
turbidymetrycznych przeprowadzonej z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa
7 ograniczeniami na podstawie modelu matematycznego wynikajacego z teorii rozpra-
szania Mie. Dokladnos¢ rekonstrukcji oceniana byta na tle innych metod inwersyjnych
nie nakladajacych na szukang funkcje rozktadu zadnych ograniczen fizycznych.

W pierwszej fazie badan wygenerowane zostaly testowe dane pomiarowe w toku
symulacji pomiarow turbidymetrycznych dla nastgpujacych warunkow:

e uktadu dyspersyjnego stanowiacego zawiesing czastek lateksu (faza zdyspergo-
wana) o ksztalcie kulistym w wodzie (o$rodek dyspersyjny); zespolony wspotczynnik
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zatamania lateksu w funkcji dtugosci fali swiatta obliczano na podstawie wzoru dane-
go w [45]; zespolony wspotczynnik zatamania wody w funkcji dlugo$ci fali Swiatta
obliczano na podstawie wzoru podanego w [46] dla nastepujacych warunkow: tempe-
ratury 7= 293,15 K (20 °C), ci$nienia p = 101,325 kPa,

e ciggu q = 4000 promieni czastek fazy zdyspergowanej a roztozonych zgodnie
z wzorami (6.1.3) i (6.1.4) w przedziale [@min, dmax] = [300 nm, 700 nm],

e ciggu p = 17 dlugosci fali Swiatta rozpraszanego A okreslonego wzorem

A =[300+@—1)-25]nm, i=L,..,p, (7.1.3.1)

obejmujacego przedziat [300 nm, 700 nm],
e testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej danej wzorem

frn(@)=0,57f,.. (a,500 nm, 75 nm)
+0,03 £, (a,650 nm, 15 nm) (7.1.3.2)
+04f.  (a,6,15,0,1).

ognorm

Dla uproszczenia w obu fazach badan — przy generacji testowych danych pomia-
rowych oraz podczas rozwigzywania zagadnienia odwrotnego dla danych testowych
przyjeto zatozenie, ze liczba czastek w jednostce objetosci uktadu dyspersyjnego N, =
1 m™. Dzieki temu, ze zalozenie to zostato poczynione na obu etapach badan, arbitral-
nie wybrana wartoéé¢ N, = 1 m™ nie miata wptywu na wynik — rekonstruowang funkcje
rozktadu wielkosci czastek.

W rezultacie symulacji uzyskano wektor danych pomiarowych ¢, ktory poddano
nastgpnie zaktoceniu przez addytywny stacjonarny i nieskorelowany szum gaussowski
0 zerowej warto$ci oczekiwanej, reprezentowany przez wektor losowy g,, ktorego
elementy stanowig nieskorelowane zmienne losowe o rozktadzie normalnym z zerowa
warto$cig oczekiwang i jednakowym odchyleniem danym wzorem

=L max(e), (7.1.3.3)
“ 100
gdzie p — stala okreslajaca wielko$¢ sztucznych btedow pomiarowych.
Zaklocenie wektora ¢ przeprowadzono dla nastepujacych wartosci parametru p:
e p=0,0%,

*p=25%,
° p=15,0%,
°p="7,5%.

Dla kazdej wartos$ci parametru p generowanych bylo Ngymu = 100 realizacji wekto-
ra bledow pomiarowych g,. Ostatecznie symulacja pomiardow oraz zaszumianie do-
starczyly Ngymu = 100 realizacji czterech wektorow danych pomiarowych ¢,: €o,0%,
€2,5%, €5,0% OTaz €759 oznaczonych ¢, k=1, ..., Noymul.



82

W drugiej fazie badan dla kazdego z wektorow ¢, obliczany byt przez rozwigza-
nie zagadnienia odwrotnego wektor f,, reprezentujacy wartosci rekonstruowanej

funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej f »x(@) w punktach g

inwer, j
tworzacych ciag ginwer = 400 promieni czastek fazy zdyspergowanej ainwer roztozonych
zgodnie ze wzorami (6.1.3) i (6.1.4) w przedziale [@min, @max] = [330 nm, 700 nm].
Nastepnie dla kazdej warto$ci parametru p obliczane byly dwa wektory:

e $rednia arytmetyczna wektorow f, , dana wzorem

Ny
% 1
f,=+ DEy. (7.1.3.4)
symul k=1

e wektor odchylen standardowych odpowiadajacych sobie elementéw wektorow
f .« dany wzorem:

6. =[o o, .. © 1, (7.1.3.5)

f.p f',P,l f,p.2 f.’p)qinwer

gdzie

o, .
f.p.j

N, 1/2

1 symal - ‘

:|:ﬁ E (fp,k,_j _fp,j)2] N ] :1, ""qinwer‘ (7136)
k=1

symul —
Na podstawie wektora o; , Wyznaczano syntetyczng miar¢ niepewnosci rozwia-
zania f, zdefiniowang wyrazeniem

1/2
1 inwer )
z, { zaﬁm } . (7.1.3.7)

qinwer k=1

Ponadto obliczano syntetyczng miar¢ odchylenia zrekonstruowanej funkceji rozkta-
du wielkosci czastek od testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek

e 1/2
AP :{ 1 Z[fp,j _ftest(ainwer,j )]2} . (7138)

inwer j=1

Dla celéw poréwnawczych obok zregularyzowanego rozwigzania Tichonowa
z ograniczeniami wyznaczane byly zwykle zregularyzowane rozwigzania Tichonowa.
Oba rodzaje rozwigzan obliczane byly w zastosowaniu r6znych miar braku gtadkosci
szukanego rozwigzania:

e normy euklidesowej wektora f,

e normy euklidesowej wektora rdznic pierwszego rzedu wektora f ,
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e normy euklidesowej wektora rdznic drugiego rzedu wektora f,
¢ normy euklidesowej wektora rdznic trzeciego rzgdu wektora f.
Dla kazdego wektora f .« Oraz miary braku gladko$ci szukanego rozwigzania opty-

malna warto$¢ parametru regularyzacji wyznaczana byta jednokrotnie — wylacznie dla
zagadnienia zwyklej regularyzacji Tichonowa — z uzyciem omawianej wczesniej meto-
dy krzywej L. Ta sama warto$¢ parametru regularyzacji byta nastgpnie wykorzystywana
w odpowiednim zagadnieniu regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami.

7.2. WYNIKI BADAN

7.2.1. WYNIKI BADAN WPLYWU MODELU MATEMATYCZNEGO
POMIAROW NA JAKOSC REKONSTRUKCJI
FUNKCJI ROZKE.ADU WIELKOSCI CZASTEK
NA PODSTAWIE WYNIKOW POMIAROW NEFELOMETRYCZNYCH

Wyniki badan symulacyjnych jakos$ci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielkosci
czastek fazy zdyspergowanej dokonanej na podstawie dwoch modeli matematycznych
pomiaréw nefelometrycznych — model wynikajacy z teorii rozpraszania Mie oraz mo-
del wynikajacy z teorii dyfrakcji Fraunhofera z zastosowaniem wybranych procedur
inwersyjnych zaprezentowano w tabeli 7.2.1.1 [43].

Tabela 7.2.1.1. Zestawienie warto$ci parametru A[um™'] charakteryzujacego doktadno$¢ rekonstrukcji
funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej wedhug dwoch badanych modeli matematycz-
nych — model wynikajacy z teorii rozpraszania Mie oraz model wynikajacy z teorii dyfrakcji Fraunhofera
dla wynikéw symulowanych pomiaréw nefelometrycznych zaktéconych i niezaktéconych szumem
Table 7.2.1.1. Comparison of the values of the parameter A[um™'] characterizing the accuracy of recon-
struction of particle size distribution of dispersed phase on the basis of two mathematical models under
studies — model following from Mie scattering theory and model following from Fraunhofer diffraction
theory for the results of simulated nephelometric measurements corrupted and not corrupted by noise

Model matematy.czn.y Mie, Mie, Fraunhofer, Fraunhofer,
zaszumienie | . . ; . . .
danych niezaszumione | zaszumione | niezaszumione | zaszumione
Procedura
inwersyjna
Tichonow, norm. 0,068938 0,34742 0,011602 0,11868
Tichonow, I rz. 0,074651 0,18218 0,065687 0,14748
Tichonow, II rz. 0,010262 0,13346 0,021501 0,15706
Tichonow, 11 rz. 0,00043019 0,20925 0,0096068 0,21619
Tichonow, aprior. 0,065849 0,33624 0,0028791 0,11492
TSVD 0,046616 0,33921 0,0050756 0,10086
Srednia 0,044458 0,25796 0,019392 0,142532
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Z danych zestawionych w tabeli wynika, ze funkcje rozktadu wielkosci czgstek fa-
zy zdyspergowanej j} (@) odtworzone wedtug modelu matematycznego wynikajacego

z teorii dyfrakcji Fraunhofera charakteryzuja si¢ ogdlnie mniejszym odchyleniem
mierzonym wartoscia A od rzeczywistej — testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek
fazy zdyspergowanej fesi(a) w porownaniu z funkcjami odtworzonymi na podstawie
modelu matematycznego wynikajgcego z teorii rozpraszania Mie [43]. Uogolnienie to
potwierdzaja wartosci btedu rekonstrukcji A usrednionego dla poszczegdlnych stoso-
wanych technik inwersyjnych. Dla danych niezaktoconych szumem $redni biad rekon-
strukcji w przypadku zastosowania modelu Fraunhofera jest okoto 2,3 razy mniejszy
niz w przypadku zastosowania modelu Mie. Dla danych zaktéconych szumem $redni
btad rekonstrukcji na podstawie modelu Fraunhofera jest okoto 1,8 razy mniejszy od
btedu rekonstrukeji na podstawie modelu Mie [43].

Uzyskane wyniki wskazuja, ze rekonstrukcja funkcji rozktadu wielkosci czastek
fazy zdyspergowanej na podstawie modelu Fraunhofera charakteryzuje si¢ mniejsza
podatnoscig na niekorzystny wptyw stabego uwarunkowania zagadnienia odwrotnego
w porownaniu z rekonstrukcja wedlug modelu Mie, o ile spelnione sa warunki stoso-
walnos$ci modelu Fraunhofera [43].

Otrzymane rezultaty uzasadniaja stosowanie modelu Fraunhofera, ktorego istot-
nymi zaletami, jesli idzie o metrologi¢ sa prostota oraz brak zaleznosci od wspotczyn-
nikéw zatamania [43].

7.2.2. WYNIKI BADAN POROWNAWCZY CH JAKOSCI REKONSTRUKCJI
FUNKCJI ROZKEADU WIELKOSCI CZASTEK NA PODSTAWIE
WYNIKOW POMIAROW NEFELOMETRYCZNYCH I TURBIDYMETRYCZNYCH

Wyniki badan symulacyjnych jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielkosci
czastek fazy zdyspergowanej dokonanej na podstawie wynikéw pomiaréw nefelome-
trycznych oraz wynikéw pomiaréw turbidymetrycznych na podstawie modeli mate-
matycznych pomiarow wynikajacych z teorii rozpraszania Mie z zastosowaniem wy-
branych technik inwersyjnych zaprezentowano w tabeli 7.2.2.1 [44].

Z danych zestawionych w tabeli wynika, ze funkcje rozktadu wielkosci czgstek fa-

zy zdyspergowanej j} (@) odtworzone na podstawie wynikow symulowanych pomia-

row turbidymetrycznych wykazuja ogoélnie mniejsze odchylenie mierzone wartoscia
A od rzeczywistej — testowej funkcji rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej
fiest(a) W porownaniu z funkcjami odtworzonymi na podstawie wynikéw symulowa-
nych pomiaréw nefelometrycznych [44]. Potwierdzeniem tego uogolnienia sg warto$ci
btedu rekonstrukcji A usrednionego dla poszczegdlnych stosowanych technik inwer-
syjnych. Dla danych niezaktoconych szumem $redni btad rekonstrukcji na podstawie
wynikow symulowanych pomiaréw turbidymetrycznych jest blisko 1,2 razy mniejszy
niz $redni btad rekonstrukcji na podstawie wynikow symulowanych pomiaréw nefe-
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lometrycznych. Dla danych zakldconych szumem natomiast $redni bad rekonstrukceji
na podstawie wynikow symulowanych pomiaréow turbidymetrycznych jest ponad 2,2
razy mniejszy od $redniego btedu rekonstrukcji na podstawie wynikéw symulowanych
pomiardéw nefelometrycznych [44].

Tabela 7.2.2.1. Zestawienie warto$ci parametru A[um™!] charakteryzujacego doktadno$é¢ rekonstrukcji
funkcji rozktadu wielkosci czgstek fazy zdyspergowanej na podstawie wynikow symulowanych pomia-
réw nefelometrycznych oraz turbidymetrycznych zaktéconych i niezaktoconych szumem
Table 7.2.2.1. Comparison of the values of the parameter A[um™"] characterizing the accuracy of recon-
struction of particle size distribution of dispersed phase on the basis of results of simulated nephelometric
and turbidimetric measurements corrupted and not corrupted by noise

Rodzaj pomiar, nefelometria, nefelometria, | turbidymetria, turbidymetria,
zaszumienie| . . . . . .
danych niezaszumione zaszumione | niezaszumione zaszumione

Procedura

inwersyjna

Tichonow, norm. 0,068938 0,34742 0,058207 0,20016
Tichonow, I rz. 0,074651 0,18218 0,096930 0,092585
Tichonow, II 1z. 0,010262 0,13346 0,0028386 0,022230
Tichonow, 111 rz. 0,00043019 0,20925 0,00040669 0,039482
Tichonow, aprior. 0,065849 0,33624 0,039513 0,15754
TSVD 0,046616 0,33921 0,025040 0,18746
Srednia 0,044458 0,25796 0,037156 0,116576

7.2.3. WYNIKI BADANIA JAKOSCI REKONSTRUKCJI
FUNKCJI ROZKEADU WIELKOSCI CZASTEK Z ZASTOSOWANIEM
REGULARYZACIJI TICHONOWA Z OGRANICZENIAMI

Wyniki badania jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielko$ci czastek fazy zdy-
spergowanej uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikéw pomiardw turbidymetrycz-
nych, przeprowadzonej z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami
wedlug modelu matematycznego wynikajacego z teorii rozpraszania Mie zaprezento-
wano w tabelach 7.2.3.117.2.3.2.

Na podstawie danych zaprezentowanych w tabeli 7.2.3.1 stwierdzi¢ mozna, ze
niepewno$¢ %, rozwigzania uzyskanego z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa
Z ograniczeniami w poroéwnaniu z rozwigzaniem uzyskanym stosujac zwykla regula-
ryzacje Tichonowa, jest:

e nieco wicksza dla miary braku gtadkosci wyrazonej norma euklidesowa wektora
rozwiazania dla wszystkich warto$ci parametru p, jak rowniez dla miary braku gtad-
ko$ci wyrazonej norma euklidesowa wektora roznic pierwszego rzedu rozwigzania
w przypadku p réwnego 0,0%, 2,5% oraz 5,0%,

e znacznie mniejsza dla wszystkich pozostatych miar braku gtadko$ci oraz warto-
$ci parametru p.
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Tabela 7.2.3.1. Por6wnanie niepewnosci Z,[nm™'] funkcji rozktadu wielko$ci czastek fazy zdyspergowa-
nej zrekonstruowanej z zastosowaniem zwyklej regularyzacji Tichonowa oraz regularyzacji Tichonowa
z ograniczeniami dla ré6znych miar braku gladkosci szukanego rozwigzania
przy roznych wartosciach parametru p
Table 7.2.3.1. Comparison of uncertainty ¥,[nm™'] of particle size distribution of dispersed phase
reconstructed with use of ordinary Tikhonov regularization and constrained Tikhonov regularization
for various measures of lack of smoothness of sought solution at various values of parameter p

Metoda inwersyjna
Norma Roéznica I rz. Roéznica Il rz. Roéznica 111 rz.

p (%) ; . ; ;
bez ogra- zograni- bezogra- zograni- bezogra- zograni- bez ogra- z ograni-

niczen  czeniami  niczen czeniami  niczen  czeniami  niczen  czeniami
0,0 2,72E-18 4,71E-18 4,92E-18 548E-18 231E-17 4,74E-18 4,83E-17 4,10E-18
2,5 0,000358 0,000404 0,000338 0,000417 0,001287 7,53E-05 0,008871 0,000738
5,0 0,000432  0,0005 0,000599 0,000612 0,002557 0,00022 0,01758 0,001023
7,5 0,000564 0,000633 0,28612 0,001303 0,003266 0,000251 0,025459 0,00124

Tabela 7.2.3.2. Poréwnanie odchylenia Ap[nm™'] funkcji rozkladu wielko$ci czastek fazy zdyspergowane;j
zrekonstruowanej z zastosowaniem zwyktej regularyzacji Tichonowa oraz regularyzacji Tichonowa
z ograniczeniami od testowej funkcji rozktadu dla réznych miar braku gtadkosci szukanego rozwiazania
przy réznych wartosciach parametru p
Table 7.2.3.2. Comparison of deviation A,[nm™'] of particle size distribution of dispersed phase
reconstructed with use of ordinary Tikhonov regularization and constrained Tikhonov regularization
from test particle size distribution for various measures of lack of smoothness of sought solution
at various values of parameter p

Metoda inwersyjna
P Norma Roéznica I rz. Roznica Il rz. Réznica 111 rz.

(%) | bez ograni- zograni- bezogra- zograni- bezogra- zograni- bez ogra- zograni-
czen czeniami  niczeh  czeniami  niczen  czeniami  niczen  czeniami
0,0 0,001046  0,000678 0,002576 0,000496 0,016733 0,000891 0,052086 0,000511
2,5 0,001156  0,000784 0,00421 0,000525 0,016785 0,000897 0,054167 0,000454
5,0 0,001207  0,000876 0,004508 0,000578 0,016851 0,000929 0,056762 0,000568
7,5 0,001243  0,000922 0,02861  0,00057 0,016745 0,000963 0,055744 0,000704

Na podstawie danych zaprezentowanych w tabeli 7.2.3.2 stwierdzi¢ mozna, ze od-
chylenie A, od testowej funkcji rozktadu rozwigzania uzyskanego z zastosowaniem
regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami jest mniejsze niz rozwigzania uzyskanego
z zastosowaniem zwyktlej regularyzacji Tichonowa dla wszystkich miar braku gtadko-
$ci oraz wszystkich warto$ci parametru p. Przewaga regularyzacji Tichonowa z ogra-
niczeniami nad zwykla regularyzacja Tichonowa staje si¢ bardziej widoczna w przy-
padku miar braku gtadkosci wyrazonych normami euklidesowymi roéznic pierwszego,
drugiego i trzeciego rzedu wektora rozwigzania. Przewaga ta rosnie znaczgco wraz
z warto$cig p — dla p = 0,0% A, dla regularyzacji z ograniczeniami jest okoto 1,5 razy
mniejsze niz dla regularyzacji bez ograniczen, natomiast dla p = 5,0% A, jest mniejsze
o ponad jeden rzad wielkos$ci, natomiast dla p = 7,5 — o okoto dwa rzedy wielkosci.
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Reasumujac, przeprowadzone badania symulacyjne wykazaty, ze rezultaty rekon-
strukeji funkcji rozktadu wielkos$ci czastek z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa
z ograniczeniami sg znacznie lepsze od rezultatéw uzyskiwanych z zastosowaniem
zwyklej regularyzacji Tichonowa w sensie mniejszej ogdlnej niepewnosci oraz mniej-
szego ogolnego odchylenia od rzeczywistej — testowej funkcji rozkladu. Metoda
z ograniczeniami okazuje si¢ lepsza dla wszystkich poziomoéw zaszumienia danych
p oraz dla wszystkich miar braku gladkosci szukanego rozwiazania, aczkolwiek jej
przewaga uwidacznia si¢ najbardziej przy wigkszych wartosciach p. Nalezy podkre-
sli¢, ze regularyzacja z ograniczeniami z powodzeniem odtwarza rozktad wielkosci
czastek w warunkach, w ktérych regularyzacja bez ograniczen catkowicie zawodzi.

8. PODSUMOWANIE

Opracowanie przedstawia wybrane aspekty zagadnienia odwrotnego w wyznacza-
niu rozktadu wielkosci czastek fazy zdyspergowanej uktadow dyspersyjnych na pod-
stawie wynikow pomiaréw nefelometrycznych i turbidymetrycznych. Zadanie to sta-
nowi przyktad zagadnienia odwrotnego w pomiarach posrednich, ktore jest jednym
z kluczowych problemow metrologii.

W pracy analizie poddano fizyczne podstawy pomiaréw nefelometrycznych
i turbidymetrycznych. Wykazano, ze przyjmujac odpowiednie zatozenia upraszczajace
takie, jak zalozenie o rozpraszaniu sprezystym, jednokrotnym i niekoherentnym, mo-
dele matematyczne obu rodzajow pomiard6w wyrazi¢ mozna za pomocg réwnania cal-
kowego Fredholma pierwszego rodzaju. Jadro rownania wynika z przyjetej teorii roz-
praszania $wiatta na pojedynczej czastce fazy zdyspergowanej. Rozwazano dwie
teorie — $cisla teori¢ Mie rozpraszania $wiatla oraz stanowiaca jej przyblizenie teori¢
dyfrakcji Fraunhofera.

Udowodniony fakt umozliwia zaliczenie zagadnienia odwrotnego w pomiarach ne-
felometrycznych i turbidymetrycznych do obszernej i waznej praktycznie klasy pro-
blemoéw odwrotnych wyrazonych réwnaniem catkowym Fredholma pierwszego rodza-
ju. W zwigzku z tym w dalszej czgsci opracowania rozwazane byly wlasciwosci
matematyczne zagadnien odwrotnych nalezacych do tej klasy. Wykazano, ze proble-
my te wykazujg tzw. zte postawienie w sensie Hadamarda, poniewaz ich rozwigzanie
jest niestabilne, tzn. nie zalezy w sposob ciaggly od danych wej$ciowych (pomiaro-
wych). Na podstawie aparatu pojgciowego analizy funkcjonalnej, a w szczegolnosci
teorii funkcji osobliwych, udowodnione rowniez zostato stabe uwarunkowanie zagad-
nien odwrotnych wyrazonych rownaniem catkowym Fredholma pierwszego rodzaju,
polegajace na tym, ze niewielka nawet niepewno$¢ danych pomiarowych prowadzi do
olbrzymiej niepewnos$ci rozwigzania uzyskiwanego wedtug tych danych. Omowiono
jako$ciowg interpretacje stabego uwarunkowania jako nastgpstwa tego, ze wyrazony
przez model matematyczny warunek zgodnos$ci rozwigzania z danymi pomiarowymi
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nie wystarcza do doktadnego i jednoznacznego okreslenia rozwigzania, poniewaz
bardzo szeroki przedziat szukanych funkcji jest zgodny z danymi pomiarowymi
z doktadnosciag do nawet bardzo matej niepewnos$ci pomiarowej tych danych. Przed-
stawiono rowniez niezwykle istotna role, jakg dodatkowa wiedza o szukanym rozwia-
zaniu ma a prori spelnia podczas wyznaczania rozwigzania o niewielkim poziomie
niepewnos$ci, umozliwiajac wybranie waskiego przedziatu rozwigzan sposrdéd bardzo
szerokiego przedzialu rozwigzan spetniajacych wyjsciowe zagadnienie odwrotne.

Na podstawie zaprezentowanej analizy wlasciwos$ci matematycznych zagadnien
odwrotnych, wyrazonych réwnaniem catkowym Fredholma pierwszego rodzaju,
w kolejnej czesci opracowania przedstawiono metody rozwigzywania tego typu za-
gadnien. Jako przyklad rozwigzania analitycznego omoéwione zostalo rozwigzanie
Sifrina dla przypadku pomiaréw nefelometrycznych, ktérych model matematyczny
oparty jest na teorii dyfrakcji Fraunhofera. Poniewaz analityczne rozwigzania réwna-
nia catkowego Fredholma pierwszego rodzaju znalezione zostaly tylko dla nielicznych
szczegoOlnych postaci funkcji jadra catkowego, w pracy skoncentrowano si¢ na nume-
rycznych metodach rozwigzywania zagadnienia odwrotnego. Omowiono dyskretyza-
cj¢ problemu prowadzaca do stabo uwarunkowanego numerycznie uktadu algebraicz-
nych réwnan liniowych. Nastgpnie zaprezentowano wybrane numeryczne techniki
inwersyjne, szczegolng uwage poswigcajac wiedzy apriorycznej o poszukiwanym
rozwiazaniu, ktora poshuguja si¢ poszczegolne procedury w celu minimalizacji efek-
tow stabego uwarunkowania zagadnienia.

Analizie poddano metody regularyzacji, stosujac podejscie oparte na przyblizonej
wczesniej teorii rozktadu macierzy na wartosci osobliwe. Wérod omawianych technik
regularyzacji przedstawiono regularyzacje Tichonowa z ograniczeniami. Metoda ta
w przeciwienstwie do technik klasycznych uwzglednia dwa fizyczne ograniczenia
natozone na szukang funkcje rozktadu wielkosci czastek — warunek nieujemnosci
funkcji oraz warunek jej unormowania do jedno$ci. Dzieki temu uzyskiwane rozwia-
zania sa realistyczne fizycznie. W pracy wykazano, ze uwzglgdnienie wspomnianych
ograniczen prowadzi do zagadnienia programowania kwadratowego, ktore moze by¢
rozwigzane z wykorzystaniem istniejgcych algorytmow takich, jak metoda aktywnego
zbioru. Regularyzacja Tichonowa z ograniczeniami jest przedmiotem badan prowa-
dzonych przez autorow.

Jako reprezentantow algorytmow nieliniowych przedstawiono metode Twomeya
oraz jej udoskonalenie — metode Twomeya—Markowskiego.

Zaprezentowano tez bayesowskie podejscie do rozwigzywania zagadnienia od-
wrotnego, w praktyczny sposob realizowane z wykorzystaniem metody Monte Carlo.

Ostatnia cze$¢ opracowania poswigcona zostata prowadzonym przez autorow ba-
daniom symulacyjnym zagadnienia odwrotnego w pomiarach nefelometrycznych
i turbidymetrycznych. W pracy zaprezentowano trzy przedsigwzigcia badawcze:

e badanie poréwnawcze jakosci rekonstrukcji funkcji rozktadu wielkosci czastek
uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikéw pomiarow nefelometrycznych przepro-
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wadzonej wedlug modelu matematycznego wynikajacego z teorii rozpraszania Mie
oraz modelu matematycznego wynikajacego z teorii dyfrakcji Fraunhofera,

e badanie porownawcze jako$ci rekonstrukcji funkceji rozktadu wielkos$ci czastek
uktadu dyspersyjnego na podstawie wynikow pomiarow nefelometrycznych oraz wy-
nikow pomiarow turbidymetrycznych przeprowadzonych wedlug modelu matema-
tycznego wynikajgcego z teorii rozpraszania Mie,

e badanie jakosci rekonstrukeji funkcji rozktadu wielkosci czastek uktadu dysper-
syjnego na podstawie wynikéw pomiaréw turbidymetrycznych, przeprowadzonej
z zastosowaniem regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami na tle innych metod in-
wersyjnych.

Dzigki przedstawionym wynikom mozemy stwierdzi¢, ze:

o rekonstrukcja funkcji rozktadu wielkosci czastek uktadu dyspersyjnego wedlug
modelu Fraunhofera charakteryzuje si¢ ogdlnie lepsza doktadnoscia w poroéwnaniu
z rekonstrukcja na podstawie modelu Mie, o ile spelnione sa warunki stosowalno$ci
modelu Fraunhofera,

e rekonstrukcja funkcji rozktadu wielkosci czastek uktadu dyspersyjnego na pod-
stawie wynikow symulowanych pomiaréw turbidymetrycznych charakteryzuje sie
ogoblnie lepsza doktadnosciag w poréwnaniu z rekonstrukcja na podstawie wynikow
symulowanych pomiarow nefelometrycznych,

e funkcje rozkltadu wielkosci czastek uktadu dyspersyjnego, odtworzone z zasto-
sowaniem regularyzacji Tichonowa z ograniczeniami, wykazuja znacznie mniejsza
0g6lna niepewnos¢ oraz lepsza zgodno$¢ z rzeczywista funkcja rozktadu w poréwna-
niu z rezultatem rekonstrukcji z zastosowaniem zwyktej regularyzacji Tichonowa.
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MATHEMATICAL AND PHYSICAL ASPECTS OF INVERSE PROBLEM IN
PARTICLE SIZING WITH USE OF LIGHT SCATTERING

The study presents chosen aspects of inverse problem in determining particle size distribution of dis-
persed phase of particulate system on the basis of measured characteristics of light scattering in particu-
late system. The problem represents extremely important for metrology inverse problem in indirect meas-
urements. By analysis of physical basis of nephelometric and turbidimetric measurements it was shown in
the work that under appropriate simplifying assumptions mathematical models of both kinds of measure-
ments take the form of Fredholm integral equation of the first kind. Hence the inverse problem in nephe-
lometric and turbidimetric measurements can be analysed on the basis of the general theory of inverse
problems expressed by Fredholm integral equation of the first kind, what is the subject of further parts of
the study. Ill-posedness in the Hadamard sense of this class of inverse problems is proved. Based on
functional analysis and particularly singular functions theory reasons of ill-conditioning of this kind of
inverse problems were revealed. Subsequently chosen techniques of solving considered inverse problem
were discussed focusing on numerical methods. An attention was paid to the role of a priori knowledge
about sought solution which inverse procedures employ in various forms for the sake of minimizing
effects of ill-conditioning. In the last part of the study simulation research conducted by authors were
presented. Among discussed research undertakings research concerning constrained Tikhonov regulariza-
tion were presented. Mentioned results prove substantial advantatage of this technique over classical
regularization.
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WYZNACZANIE INFORMACJI
NA PODSTAWIE WIDM ABSORPCYJNYCH
ORAZ EMISYJNYCH Z WYKORZYSTANIEM
METOD MODELOWANIA MATEMATYCZNEGO

W pracy zaprezentowana zostata metoda analizy widm w $redniej podczerwieni oparta na mo-
delowaniu matematycznym. Umozliwia ona wyznaczanie informacji z pomiaréw in situ réznorod-
nych proceséw, w ktorych mierzone sa widma gazow. W procesach takich jak spalanie czy zgazo-
wywanie substancji, zmienia si¢ nie tylko zawarto$¢ gazow, ale réwniez ich temperatura. Modele
wykorzystujace modelowanie matematyczne przeksztalcaja zawarto$¢ gazow oraz ich temperaturg
w widmo. Wyznaczanie parametrow na podstawie widm pomiarowych jest zagadnieniem odwrot-
nym.

1. WPROWADZENIE

Okreslenie zawartosci oraz temperatury sktadnikow gazowych dla réznych proce-
sow fizykochemicznych jest zadaniem trudnym. Pomiary wykonuje si¢ z wykorzysta-
niem sond inwazyjnych oraz procedur analitycznych przeprowadzanych poza diagno-
zowanym obiektem. W niektorych procesach, gdzie zachodzi potrzeba analizy sktadu
gazow 1 temperatury nie ma mozliwosci wykonania pomiaréw bezposrednich. Do
takich procesow zaliczy¢ mozna: pomiar sktadu spalin silnikéw samolotowych, po-
miar sktadu gazow wulkanicznych, pomiar zawarto$ci gazowych skladnikéw zanie-
czyszczen Srodowiskowych, okres§lanie miejsc wyciekow substancji gazowych z in-
stalacji przemystowych oraz ich zawartosci w powietrzu atmosferycznym, czy po-
miary proceséw fizykochemicznych w obiektach zamknietych. W przypadku proce-
sOwW zmieniajacych si¢ w czasie, zachodzi czgsto potrzeba okres§lania zmian koncen-

* Katedra Elektroniki, Politechnika Lubelska.



94

tracji sktadnikow. Inwazyjne procedury pomiarowe nie zawsze mozna zastosowac do
cigglego monitoringu procesow. W takich przypadkach pomiary wykonywane moga
by¢ z pewnej odlegtosci. Takie metody pomiarowe zaliczy¢ mozna do grupy pomia-
row zdalnych (ang. remote sensing). Dwa gldwne powody wykorzystywania takich
metod to brak mozliwosci dostgpu do procesu z powodu odlegtosci, np. pomiary at-
mosferyczne oraz brak dostepu z powodu trudnych warunkéw panujacych wokot pro-
cesu, np. wysoka temperatura oraz zapylenie w poblizu przemystowych obiektow
z procesem spalania. We wspomnianych obiektach przemystowych stosuje si¢ spe-
cjalne sondy chtodzone woda lub powietrzem, ktoére dodatkowo sa zaprojektowane tak
by czolo sondy nie podlegato zabrudzeniom. W obiektach przemystowym na podsta-
wie widma promieniowania odbywac si¢ moze okreslanie cech diagnostycznych pro-
cesu, a zatem stuzy¢ ono moze jako sygnat wykorzystywany do diagnostyki czy tez
sterowania procesem. Przy takim podejsciu widmo nie zawsze jest analizowane
w celu okreslenia zawartosci sktadnikow, lecz dostarcza ono informacje o stanie pro-
cesu przez okreslenie wartos$ci jakiego$ parametru (np. stosunku stechiometrycznego).

Obecnie obserwowa¢ mozna trend w zwigkszaniu wykorzystania odnawialnych
zrodet energii. Zwieksza sie liczba procesow, w ktorych spalaniu podlega biomasa.
Procesy spalania biomasy lub tez wspotspalania biomasy z innymi paliwami sg inten-
sywnie badane oraz rozwijane przez wiele osrodkéw naukowych oraz przemystowych
[10], [36]. Badania te maja na celu prowadzenie takich procesow, tak aby ich efek-
tywnos¢ byta wysoka, a ilosci emitowanych zwiazkéw szkodliwych dla srodowiska
mozliwie male, zgodnie z obowigzujacymi normami. Okreslenie zawartosci gazow
powstajacych podczas spalania substancji stuzy¢é moze réwniez do prognozowania
rozprzestrzeniania si¢ pozaréw [10], [39]. Wiasciwie modelowanie ich rozprzestrze-
niania si¢ w terenach lesnych oraz nieuzytkach mozliwe jest dopiero przy peinej zna-
jomosci ilosci emitowanych gazow oraz wpltywu temperatury degradacji biomasy na
te ilos¢.

Pomiar in situ widm absorpcji oraz promieniowania moze by¢ przeprowadzony
z wykorzystaniem roznorodnych technik spektralnych. Techniki te mozna podzieli¢ na
aktywne i1 pasywne. W aktywnych, oprocz analizatora widma, wymagane jest dodat-
kowe zrédto promieniowania, gdyz mierza one widmo absorpcyjne. Do ich pracy
niezbedna jest zamknigta $ciezka pomiarowa pomiedzy zrédlem a detektorem prze-
chodzaca przez badane $rodowisko. W wyniku analizy cech absorpcji sktadnikow
okresli¢ mozna sktad gazéw, koncentracje pytdw, warto$¢ temperatury, ktore w przy-
padku proceséw technicznych moga pehli¢ role parametrow diagnostycznych.
W obiektach przemystowych cze$¢ Sciezki pomiarowej zastgpi¢ mozna $wiattowoda-
mi, oddalajac w ten sposob zrdédlo promieniowania oraz analizator od agresywnego
srodowiska. Pasywne techniki pomiaru widm polegaja na pomiarze naturalnego pro-
mieniowania badanego $rodowiska. Uklad pomiarowy ogranicza si¢ tu jedynie do
analizatora widma. Urzadzenia do pomiaru widm emisyjnych nazywane sg rowniez
analizatorami widma o otwartej $ciezce pomiarowej. Nazwa ta wywodzi si¢ od kla-
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sycznych spektrometrow absorpcyjnych, w ktorych w jednym urzadzeniu zawarty jest
zaréwno analizator widma, jak tez zrédlo promieniowania. Sciezka pomiarowa jest tu
zamknieta w takim sensie, ze biegnie wewnatrz urzadzenia. Badane probki pobiera si¢
z badanego procesu do odpowiednich kuwet, ktoére nastepnie umieszcza si¢ w spek-
trometrze. O zamknigtej §ciezce pomiarowej mozna mowic rowniez w absorpcyjnych
pomiarach in situ, w ktorych $ciezka biegnie przez badane srodowisko, ale poza urza-
dzeniem pomiarowym. Pomiar metodami pasywnymi dostarcza eksperymentatorowi
widma pasywne. W czedci literatury widma z takich pomiaréw nazywane s widmami
emisyjnymi. Trudno si¢ z tym nie zgodzi¢. Nalezy jednak uscisli¢ pewne aspekty po-
miardw pasywnych. Widma mierzone metodami pasywnymi moga by¢ widmami $ci-
$le emisyjnymi, ale czgsto s3 widmami emisyjno-absorpcyjnymi, poniewaz mozna
w nich wyrozni¢ zarowno cechy emisyjne, jak i absorpcyjne. Jesli analizator widma
mierzy widmo promieniowania gorgcego obszaru procesu, np. ptomienia, to mierzone
widmo bedzie widmem emisyjnym. Jezeli natomiast pomigdzy strefa goraca ptomie-
nia a sondg pomiarowg znajdowac si¢ begda sktadniki o nizszej temperaturze, to beda
one absorbowa¢ promieniowanie ptomienia. Stad tez w widmie pasywnym pojawig si¢
cechy absorpcji. Dlatego tez widma mierzone technikami pasywnymi okres$la¢ mozna
jako widma pasywne, zostawiajac termin widmo emisyjne dla pomiaréw cech sktad-
nikow o wysokiej temperaturze.

Skupiajac si¢ na pomiarach w zakresie bliskiej i §redniej podczerwieni, mozemy
mie¢ do czynienia z przyrzadami spektralnymi do pomiaru widm o réznej liczbie ka-
natéw spektralnych oraz réznym zakresie spektralnym. Najprostszymi urzadzeniami
moga by¢ filtry na jeden zakres, stosowane np. w pirometrii. Zwigkszajac ilo$¢ do-
stepnych informacji zawartych w widmie, zwickszac nalezy liczb¢ kanalow spektral-
nych. Mozemy wigc mie¢ do czynienia z dwu lub wiecej kanalowymi pirometrami
sktadajacymi si¢ z oddzielnych filtrow spektralnych, ktore zapewni¢ moga jedynie
ograniczong rozdzielczos¢ spektralng. Pomiary wielopasmowe z wieksza rozdzielczo-
$ciag wymagaja zastosowania spektrometrow, ktore zbudowane sg na bazie siatek dy-
frakcyjnych lub interferometrow. Najwieksza rozdzielczo$¢ jednak majg spektrometry
oparte na interferometrze Michelsona, zwane ze wzglgdu na sposéb przetwarzania
sygnalu pomiarowego spektrometrami fourierowskimi (FTIR — Fourier Transform
Infrared Spectrometer).

Zawartosci sktadnikow oraz warto$¢ temperatury moze by¢ okreslana z wykorzy-
staniem widm mierzonych spektrometrem FTIR (Fourier Transform Infrared Spec-
trometer) o otwartej §ciezce pomiarowej (open path, OP-FTIR) [10], [11], [18], [36],
[37], [39]. Jest to urzadzenie rzadziej spotykane niz typowy laboratoryjny spektrometr
FTIR, ktory jest zamknigtym uktadem sktadajacym si¢ ze zrodta promieniowania,
kuwety z badang zawarto$cig oraz interferometru Michelsona wraz z detektorem. Mie-
szaniny zawarte w kuwecie pomiarowej umieszczane sa wewnatrz spektrometru. Ce-
chy absorpcji poszczegdlnych sktadnikow okreslajg ich zawarto$¢. Spektrometr OP-
-FTIR jest analizatorem widma docierajacego do niego z zewnatrz. W zastosowaniach
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praktycznych stuzy¢ on moze jako analizator naturalnego widma promieniowania
procesu (pomiar pasywny) lub tez w wykorzystaniu dodatkowego zrddta promienio-
wania w taki sposob, by diagnozowany proces znajdowatl si¢ na $ciezce pomiarowej
pomigdzy tym zrodtem a spektrometrem (pomiar aktywny). Podstawowymi zaletami
spektrometrow OP-FTIR sa:

1) mozliwo$¢ wykonania pomiarow in sifu,

2) brak koniecznosci pobierania probek do analizy oraz wykonywania manipulacji
probkami (chtodzenie, umieszczanie w zamknietej kuwecie),

3) wykonywanie pomiaru jest szybkie w porownaniu do innych metod,

4) caty zakres spektralny widma jest wyznaczany w jednym akcie pomiarowym,

5) uktad pomiarowy jest bardzo prosty,

6) na podstawie widma FTIR okresla¢ mozna jednoczes$nie zawarto$¢ wielu sktad-
nikow, a dla pomiarow in situ moga to by¢ réwniez sktadniki aktywnie reagujace
chemicznie.

Analiza ilosciowa widm pasywnych jest zadaniem skomplikowanym. Doktadnos¢
procedury wyznaczania zawartosci sktadnikow oraz ich temperatury zalezy od uzytego
algorytmu numerycznego. Pasywne techniki FTIR znalazty zastosowanie m. in. do okre-
$lania zawartosci spalin silnikow samolotowych, zanieczyszczen atmosferycznych, gazow
wulkanicznych, gazéw z komindéw instalacji przemystowych, wyciekow z instalacji ga-
zowych oraz rurociggdw. Mozliwosci metod fourierowskich zaleza od dwu parametrow:
rozdzielczos$ci pomiaru oraz czasu jego wykonania. Rozdzielczo$¢ determinuje mozliwos¢
rozrozniania cech absorpcji poszczegdlnych sktadnikéw, wpltywa znaczaco na zmiane
mierzonej wartosci absorpcji od zawartosci danego komponentu. Dla okreslonego spek-
trometru zmniejszenie rozdzielczosci pomiaru zmniejsza czas akwizycji danych, ale row-
niez zwicksza stosunek sygnatu do szumu. W warunkach laboratoryjnych w celu zwigk-
szenia stosunku sygnatu do szumu stosuj¢ si¢ wielokrotny pomiar widma, a nastepnie jego
usrednianie. Dynamiczne zmiany transmisyjnos$ci oraz emisji promieniowania dla pomia-
réw in situ sprawiaja, ze z tej mozliwosci skorzysta¢ nie mozna.

W dalszej czgsci przedstawiona zostanie metodologia wyznaczania informacji ja-
kosciowych 1 ilo§ciowych na podstawie pomiardw in-situ widm absorpcyjnych oraz
emisyjnych procesOw o zmieniajacej si¢ temperaturze i zawartosci sktadnikow gazo-
wych czy tez pylowych. Pomiary takie mogg by¢ zréodlem informacji bezposrednio
o miejscu zachodzenia procesu, a wigc emisji gazéw, pyldw oraz zmian temperatury.
Ogdlnie moga to by¢ informacje diagnostyczne o badanym obiekcie czy tez procesie.
W dalszej czgsci omowione zostana:

a) klasyczna analiza ilosciowa widm mierzonych spektrometrem FTIR o zamknig-
tej wewngtrznej Sciezce pomiarowe;j,

b) modelowanie transmisyjnosci gazow w zaleznosci od ich st¢zenia oraz tempera-
tury,

c) wptyw parametrow spektrometru FTIR na widmo pomiarowe, charakterystyka
spektralna spektrometru,
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d) podstawowe parametry charakteryzujace promieniowanie spektralne w pod-
czerwieni i w modelowaniu promieniowania jednorodnej oraz niejednorodnej $ciezki
pomiarowe;j,

e) zagadnienie odwrotne w iloSciowej analizie widm absorpcyjnych oraz emisyj-
nych mierzonych technikami in situ,

f) pomiary oraz analiza widm mierzonych spektrometrem FTIR o otwartej Sciezce
pomiarowe;j.

2. KLASYCZNA ANALIZA ILOSCIOWA POMIARU FTIR
ORAZ JEJ OGRANICZENIA

Wyznaczanie informacji ilo§ciowych na podstawie widm absorpcyjnych przepro-
wadza si¢ z wykorzystaniem prawa Beera. W klasycznych technikach analizy zaktada
si¢ liniowos$¢ zalezno$ci zawartosci sktadnika oraz absorbancji. W praktyce zalozenie
takie czesto nie jest spetnione ze wzglgdu na nieliniowos¢ zjawisk fizykoche-
micznych zachodzgcych w badanej mieszaninie oraz wptywie charakterystyki spek-
tralnej spektrometru. Procedura automatycznego wyznaczania krzywej kalibracyjne;j,
stosowana w wiekszo$ci nowoczesnych spektrometréw, umozliwia kalibracje w za-
kresie dwoch jednostek absorbacji, a rzadko i raczej w nietypowych uktadach, do
czterech jednostek absorbancji. Jest to spowodowane matymi zmianami transmisyjno-
$ci w zaleznosci od absorbancji w zakresie 3—4 jednostek (rys. 1) i znacznym wzro-
stem szumow pomiarowych.

Transmisyjnosé¢

0 1 1 1

Absorbancja

Rys. 1. Problem zalezno$ci transmisyjnosci od absorbancji
Fig. 1. Transmissivity versus absorbance
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Przed przystagpieniem do kalibracji nalezy ustali¢ wszystkie parametry pomiarowe
(rozdzielczo$¢, apodyzacje, uzupelnianie zerami interferogramu, korekcje fazy interfe-
rogramu). Mieszaniny stosowane do kalibracji powinny, jesli to mozliwe, zawierac
pozostate, aktualnie nie kalibrowane, sktadniki wystepujace w badanych prébkach
o podobnej zawarto$ci. Dobra znajomo$¢ sktadu probek kalibracyjnych umozliwia
poprawne przeprowadzenie procedury kalibracji. Probki oraz uktad pomiarowy powi-
nien znajdowac si¢ w takiej samej temperaturze podczas kalibracji oraz pomiaréw
wiasciwych. Na podstawie widm ze spektrometrow FTIR, ktore moga by¢ mierzone
w dos¢ szerokim zakresie dtugosci fal, mozna wyznacza¢ wiele komponentow jedno-
czesnie. Warto$¢ absorbancji dla okreslonego sktadnika mieszaniny mozna zapisaé
nastepujaco:

A, =a,lc, (1)

gdzie: A, — absorbancja dla danej dlugosci fali A, a, — absorpcyjnos$¢ sktadnika,
[ — dhugos¢ sciezki pomiarowej, ¢ — koncentracja okreslonego sktadnika.
Z wykorzystaniem spektrometru mierzymy transmisyjnosg, tj.

7, =1,(0)/1,(), (2)

1,(0) — natgzenie promieniowania zrodla, /,(/) — nat¢zenie promieniowania po
przejsciu przez badana probke.

Na podstawie transmisyjnosci obliczy¢ mozemy absorbancj¢ badanego osrodka
wedhug zalezno$ci:

A, =—log(z,). 3)

Stosowane sg réznorodne procedury analizy ilosciowej, ale najczgsciej jest to re-
gresja wielowymiarowa [19], [31], [39] (MLS — multiple least-squares method).
W postaci macierzowej warto$¢ absorbancji mozemy zapisa¢ nastepujaco:

A=KC+R, 4)

gdzie: A — wartosci absorbancji na kilku dlugosciach fali, K — wspotczynniki absorp-
cji, C — zawartosci poszczeg6lnych sktadnikéw mieszaniny, R — wektor pozostatosci
dla poszczegblnych dtugosci fal.

Jesli wyeliminowany zostanie wektor pozostalo$ci, rownanie (4) mozna zapisac
W postaci

A=KC. (5)

Przed przystapieniem do wyznaczania koncentracji musimy zna¢ wartosci macie-
rzy K z zalezno$ci:

K=AC". (6)



99

Odwrotno$¢ macierzy C' obliczy¢ mozna jedynie, gdy jest ona macierzg kwadra-
towa. Jes§li w celu zwigkszenia poprawnos$ci rozwigzania stosujemy wigksza liczbe
probek do kalibracji, to macierz K wyznaczamy nastepujaco:

K=AC'(cc")" (7)

Obliczanie nieznanej zawartosci koncentracji na podstawie pomiaru Apom przepro-
wadzamy za pomocg nastgpujacego wzoru:

Cpom = (KKT)_IKTApom > (8)

gdzie: Apom — Wartosci absorbancji zmierzone dla kilku dtugosci fal, Cpom — Wyznacza-
na warto$¢ koncentracji poszczeg6lnych sktadnikow mieszaniny.

Bardziej ztozone metody regresji stosuje si¢ w przypadkach naktadajacych si¢ lub
podobnych widm dla kilku sktadnikow. Sa to [19], [29], np. regresja czastkowa (PLS
— partial least square), regresja gtownych sktadowych (PCR — principal komponent
regression), lokalnie wazona regresja (LWR — locally weighted regression) oraz sieci
neuronowe. Stopien trudno$ci analizy ilo§ciowej zwigksza duza liczba sktadnikow
mieszaniny, zarowno mierzonych, jak tez zaktocajacych pomiar.

3. MODELOWANIE TRANSMISYJNOSCI GAZOW
W ZALEZNOSCI OD STEZENIA ORAZ TEMPERATURY

W pomiarach in situ trudno jest zastosowac bezposrednio klasyczng metode regre-
sji wielowymiarowej. Glownymi przyczynami jest wystepujaca zmienno$¢ temperatu-
ry badanego $rodowiska gazowego oraz mozliwa duza dynamika zmian zawarto$ci
sktadnikow. Jesli mierzymy transmisyjno$¢ zamknigtego obiektu, np. komory spalania
lub reaktora chemicznego, to nie mamy wptywu na dlugos¢ badanej sciezki pomiaro-
wej. Stad tez przeprowadzenie kalibracji w sensie klasycznym nie jest mozliwe.
W literaturze znalez¢ mozna rézne posrednie metody kalibracji. Metody takie dostoso-
wywane sg do typowych parametrow procesu, np. dla $redniej temperatury, dla kilku
charakterystycznych warto$ci temperatury lub tez dla typowych wartosci temperatury
oraz zawartos$ci sktadnikow. Metoda ta (ang. Symthetic Calibration/Classical Least
Square Retrievals — syntetyczna kalibracja/wyznaczanie niewiadomych klasyczng
metodg najmniejszych kwadratow) stosowana byta m.in. do badan duzej skali labora-
toryjnych pozaréw biomasy [18]. Ograniczenia, jakie napotykamy stosujac te metody,
to wyznaczanie niewiadomych przy usrednionych wartosciach innych parametrow,
np. zawartosci sktadnika gazowego przy zaktadanej $redniej temperaturze. Drugie
ograniczenie to wplyw zawartosci sktadnikow na transmisyjnos¢. Pomiary transmisyj-
nosci in situ przeprowadzane sg dla okreslonej jej wartosci wynikajacej z charakteru
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procesu. W klasycznych pomiarach spektrometrami FTIR eksperymentator moze
skraca¢ lub wydluza¢ Sciezke pomiarowa przez wykorzystanie kuwet z wieloma odbi-
ciami. Obiekt rzeczywisty cechuja jego wlasne i okre§lone warto$ci transmisyjnosci
determinowane przez zawarto$¢ sktadnikéw i temperature. Pomiary moze charaktery-
zowac silna nieliniowos¢ zaleznosci zawartos$ci sktadnika i absorbacji. Ogolna relacja
pomiedzy widmem a zawarto$cig sktadnikow i temperaturg jest trudna do wyznacze-
nia. Stworzy¢ jednak mozna symulacyjne modele transmisyjnosci w zalezno$ci od
zawarto$ci sktadnikéw oraz temperatury. Przy czym modele takie opisywaé¢ moga
zard6wno homogeniczng §ciezke pomiarowa, jak tez $ciezke niejednorodna pod wzgle-
dem temperatury oraz koncentracji. Do celow obliczeniowych przyjmuje si¢ czesto
jednorodno$¢ $ciezki pomiarowej, dzigki czemu uproszczone zostaja obliczenia nume-
ryczne. W pomiarach diagnostycznych zainteresowani mozemy by¢ stosunkiem za-
warto$ci sktadnikdéw, np. CO/CO,. Niejednorodnos¢ temperatury $ciezki pomiarowe;j
w niewielkim stopniu wptywa na wyznaczenie takiego stosunku.

Rozwigzaniem problemu kalibracji dla pomiaréw in situ sa metody matematycz-
nego modelowania cech spektralnych gazow. Pozwalaja one oblicza¢ transmisyjnos¢
sciezki pomiarowej o dowolnych parametrach. Moze to by¢ rowniez $ciezka niejedno-
rodna, ktorg do obliczen dzielimy na odpowiednig liczbg odcinkéw jednorodnych.
Istnieja dwie glowne grupy metod modelowania cech spektralnych gazoéw. Sg to me-
tody fizyczne oraz statystyczne. Modele fizyczne zwane sg rowniez modelami linia po
linii, poniewaz za ich pomoca wyznacza si¢ poszczegélne linie rotacyjne gazow. Me-
tody fizyczne wykorzystuja prawa fizyczne opisujace ruch molekul, ktére moga poru-
sza¢ si¢ ruchem obrotowym oraz drga¢ zgodnie z zasadami teorii kwantowej. Energia
fotonéw absorbowanych Iub emitowanych przez molekuty moze przyjmowac jedynie
Scisle okreslone poziomy kwantowe. W widmie objawia si¢ to prazkami (liniami)
rotacyjnymi. Kazda z tych linii ma okre$lony ksztalt (intensywnos$¢, szeroko$¢ potow-
kowa), ktory jest zalezny od temperatury, ci$nienia i sktadu mieszaniny. Linie rota-
cyjne sa bardzo waskie i leza blisko siebie, tworzac tzw. pasma wibracyjne. Modele
fizyczne sktadajg si¢ z kilku tabel parametrow dla duzej liczby linii rotacyjnych. Po-
szczegdlne parametry modeli wyznaczone zostaja z wykorzystaniem metod lasero-
wych oraz wysokorozdzielczych pomiaréw FTIR. Parametry dla wysokich temperatur
okreslane sg za pomocg teorii z pomiarowym sprawdzeniem wybranych warto$ci.
W typowym zakresie pomiarowym spektrometrow FTIR zawartych od kilkuset do
nawet kilkuset tysigcy linii. Obliczanie transmisyjnosci dla tak duzej liczby linii jest
zadaniem wymagajacym duzych naktadow obliczeniowych. Dlatego tez w niektorych
obliczeniach lepiej jest zastosowac statystyczne modele obliczeniowe absorpcji ga-
z6w. Powstaty one gtownie w celu obliczania transportu ciepta w obiektach przemy-
stowych (kotlach, piecach). Wyznaczenie ciepta oddawanego przez proces spalania do
$cian kotla w duzych obiektach przemystowych wymaga znacznej mocy obliczenio-
wej. Dodatkowe zastosowanie metod linia po linii do obliczania transmisyjnosci ga-
zow znacznie wydhuzytoby czas obliczen. Zatozeniem metod statystycznych jest su-
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mowanie linii rotacyjnych w okre§lonych pasmach, najczesciej o szerokosci 25 cm™
lub 50 cm™. Przy czym okreslane sa pewne $rednie, a wiec statystyczne parametry
linii takie jak: powierzchnia, intensywnos$¢, szerokos¢ poldowkowa. Parametry okresla
si¢ tak, by zmiany transmisyjnosci pasma wraz z koncentracjg oraz temperaturg od-
powiadaty zmianom rzeczywistym.

3.1.BAZA DANYCH HITRAN ORAZ HITEMP

Praktyczng realizacja modeli fizycznych sg bazy danych zawierajace poszczegolne pa-
rametry linii rotacyjnych. Dla gazow atmosferycznych najbardziej znang i czesto uzywang
bazg danych jest Hitran [31]. Ograniczeniem tej bazy jest temperatura dla jakiej mozna jg
stosowa¢. Wraz ze wzrostem warto$ci temperatury wzrasta btad zwigzany z modelowa-
niem linii gazowych. Dla temperatur, jakie panuja w procesach spalania, stosowa¢ powin-
no si¢ baz¢ Hitem. Hitran zawiera dane dotyczace $rodka linii, intensywnosci, wspotczyn-
nikow poszerzenia linii w zalezno$ci od ci$nienia oraz poziomu najmniejszej energii
przejécia. Baza ta zawiera parametry takich gazow, jak: CO,, H,O, CO, NO, NO,, SO,,
CH4, N>O, HCI, HNOs. Do wyznaczenia intensywnosci linii dla temperatur innych niz
temperatura odniesienia, stosuje si¢ podstawowy poziom energii przejScia. Wyznaczenia
szerokosci linii dla zmieniajacych sie temperatur polega na wykorzystaniu wyktadnika
potegi wspotczynnika poszerzenia linii. Parametry bazy Hitran sg wyznaczone z pomia-
row. Jedynym parametrem wyznaczanym z teorii kwantowej jest podstawowa energii
przejscia. W bazie danych Hitemp znajduja si¢ dodatkowe linie aktywne dla temperatury
powyzej 600 K. Parametry tych linii wyznaczane sg z zaleznoSci teoretycznych.
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Rys. 2. Absorpcyjno$é¢ spektralna pary wodnej (7= 400 K, /= lcm, utamek molowy zawartosci = 0,01),
na podstawie bazy Hitran
Fig. 2. Water vapour absorption (7= 400 K, / = lem, mole fraction 0.01), Hitran database
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Dla kazdego gazu wspotczynnik absorpcji a zalezy od intensywnosci przejscia ab-
sorpcji S [emZatm '], funkcji ksztattu linii ¢ [cm], catkowitego cisnienia P [atm], pro-
centowego stosunku molowego danego gazu x oraz dlugosci Sciezki optycznej I, co
mozna zapisa¢ w postaci zaleznosci [25]

o =S¢Pxl. ©)

Intensywno$¢ linii przejs$cia absorpcji jest zalezna od liczby czastek o nizszym sta-
nie kwantowym. Liczba czastek w poszczegdlnych stanach kwantowych opisana jest
rozkladem Boltzmanna oraz odpowiednim prawdopodobienstwem przej$cia dla kon-
kretnych molekut.

Temperatura wplywa na intensywnos$¢ linii w nastepujacy sposob [31], [40]:

heE"(1 1 _hevy
_ o) [?‘r?)l—e 7
S(T)_S(TO) Q(T) € _heyy

AT,
l—e ™0

; (10)

gdzie: ¢ — predkos¢ swiatta [cm/s], & — stata Planca [Js], k£ — stata Boltzmanna [J/K],
E" — energia stanu nizszego [J], vo — czestotliwo$¢ przejscia [em '], O — sumaryczny
stan energetyczny czasteczki.

Na ksztalt linii ¢ wplywaja procesy fizyczne, ktore powodujg zmian¢ szerokosci
poszczegdlnych linii. Podstawowe mechanizmy zmiany ksztattu linii dla temperatury
ponizej 2000 K, to: poruszanie si¢ czastek ze wzgledu na temperature oraz zderzenia
czastek pomiedzy soba. Ksztalt linii opisany jest charakterystycznym profilem, ktory
jest rozktadem natgzenia danej linii widmowej wokot czgstotliwo$ci centralne;.

Wzrost szeroko$ci linii pod wplywem temperatury zwigzany jest ze zjawiskiem
Dopplera, ktore polega na zmianie czgstotliwosci poruszajacego si¢ wzgledem obser-
watora zrodta fali. Zmiana czgstotliwosci zalezy od wzglednej predkosci poruszania
si¢ zrodta. Pod wpltywem wzrostu temperatury zwigksza sie srednia predkosci poru-
szania si¢ czastek, a predkosci poruszania si¢ czastek opisuje rozktad Maxwella.
Ksztalt poszerzenia linii zwigzany z poszerzeniem temperaturowym opisany jest funk-

cja Gaussa [31]
1/2 2
¢D(v>=i(@j exp[—znnz[v‘%n, (11
Avpy\ 7 Av,,

gdzie Av, — szeroko$¢ poldwkowa poszerzenia dopplerowskiego, ktdra obliczy¢

mozna za pomocg nastepujacego wzoru:
T 1/2
Av, = 7,16210_7v0(ﬁj , (12)

gdzie: m jest masa czasteczki, a M jest masg molowa [g/mol].
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Linie spektralne lezace w zakresach o wigkszych dlugosciach fal poszerzane sa
bardziej. Czastki o mniejszej masie molowej podlegaja wickszemu poszerzeniu niz
czastki o wiekszej masie molowe;.

Poszerzenie linii w znacznym stopniu zalezy rowniez od oddziatywan pomiedzy
molekutami. Jezeli zderzenia zachodza czegsciej, to zmiana szerokosci linii jest odpo-
wiednio wicksza. Zjawisko poszerzenia kolizyjnego zalezy od czestoSci zderzen po-
miedzy molekutami, ktore zaleza od ci$nienia oraz temperatury mieszaniny. Liczba
zderzef ro$nie wraz ze wzrostem cisnienia, stad tez ten rodzaj poszerzenia linii nazy-
wany jest cisSnieniowym. Profil linii spektralnej zwigzanej z tym poszerzeniem mode-
luje sie za pomocg funkcji Lorentza [35]

1 Av
¢K :2_ c 5 (13)

Av. )\
i (v—v0)2 +(;C)

gdzie Av. — szerokos¢ polowkowa linii, na ktérg wptywa cisnienie catkowite miesza-

niny oraz utamki molowe zawarto$ci poszczegdlnych czastek wraz z ich szerokoscia-
mi potowkowymi.

W modelowaniu linii musza by¢ uwzglednione obydwa rodzaje poszerzen, tj. Dopple-
ra oraz kolizyjne. Profil linii, jakim opisuje si¢ wplyw obydwu zjawisk na ksztalt linii,
nazywa si¢ profilem Voigta, ktory jest splotem funkcji Gaussa oraz Lorentza [1], [35], tj.

b )= [4c0Dp—1)dv'. (14)
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Rys. 3. Ksztalt przyktadowej linii spektralnej pary wodnej (7= 500 K, /= lcm,
utamek molowy zawarto$ci = 0,01) na podstawie bazy Hitran
Fig. 3. Water vapour spectral line (7= 500 K, /= 1cm, mole fraction 0.01), Hitran database
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Rys. 4. Absorpcyjnos¢ spektralna dwutlenku wegla (7=400 K, /=1 cm,
utamek molowy zawartosci = 0,01) na podstawie bazy Hitran
Fig. 4. Carbon monoxide spectral absorption (7=400 K, / =1 cm, mole fraction 0.01), Hitran database

3.2. STATYSTYCZNE MODELE OBLICZANIA
PARAMETROW SPEKTRALNYCH GAZOW

Jedne z bardziej popularnych statystycznych modeli do obliczania parametrow
spektralnych gazow to statystyczny model waskopasmowy SNB (ang. Statistical Nar-
row Band) oraz Radcal. Mogg one by¢ uzywane do temperatury 2500 K. Dla tych
modeli powierzchnie linii spektralnych zostaja zsumowane w pasmach o szerokosci
25 cm™'. Aby poprawnie modelowa¢ zmiane transmisyjno$ci poszczegdlnych kanatow
spektralnych, nalezy znalez¢ zmiany transmisyjnosci takiego kanatu spektralnego od
temperatury, zawartosci analizowanego sktadnika oraz innych sktadnikow wystepuja-
cych w mieszaninie. W tym celu okres$la si¢ statystyczne parametry linii zawartych
w tym kanale. Kazda linia rotacyjna opisana jest potozeniem, intensywnos$cia, szero-
kos$cia, parametrami okre$lajacymi wptyw zmian szeroko$ci potdwkowej oraz inten-
sywnosci wraz z temperaturg, ci$nieniem i zawarto$cig. W pasmie o szerokosci
25 cm™' znajduje si¢ wiele zachodzacych na siebie linii. Wspotczynnik absorpcji da-
nego pasma mozna obliczy¢, sumujac powierzchnie poszczegoélnych linii, uwzgled-
niajac ich zachodzenie na siebie. Duzg liczbe linii oraz ich réznorodnos¢ w zakresie
modelowanego pasma spektralnego powoduja trudnosci w takich obliczeniach.
W literaturze zaproponowano wiele modeli réznigcych si¢ migedzy sobg sposobem
podejscia do obliczania statystycznych parametrow w pasmie. Do celdéw pomiarowych
wykorzystuje si¢ czesto model statystyczny SNB. Obliczanie parametrow modelu
opiera si¢ na wielokrotnym wyznaczaniu transmisyjnosci dla réznych gtebokosci
optycznych i dopasowywaniu parametrow modelu metoda najmniejszych kwadratow.
W obliczeniach dobiera si¢ parametry tak, by transmisyjno$¢ zmieniata si¢ od 0,05 do
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0,95 co 0,05. Dzigki temu osiaga si¢ dobra doktadnos¢ modelowania dla roznych gle-
bokosci optycznych. Przyktadowy wykres absorpcyjnosci dla modelu SNB przedsta-
wiono na rysunku 5.
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Rys. 5. Porownanie transmisyjnosci gtdownych gazowych sktadnikow spalania
(T=400 K, / = 1cm, utamek molowy zawartosci dla kazdego gazu 0,01), model SNB
Fig. 5. Transmissivity comparison of main combustion product
(T=400 K, /= 1cm, mol fraction of each gas 0.01), SNB model

Srednie poszerzenie linii gazow zalezne od temperatury i zawartosci gazow moze
by¢ przedstawione dla mieszaniny CO, CO,, H,O nastgpujacymi wzorami [33]:

0,6 0,82 0,7
_ » T T T
Yoo ==—|0,075X o | 2| +0J2X, 0| = | +0,06) = | d=Xeo, —Xyo)|s (15)
Py T T T

0,7
Y co, :£(%j [0,07X o, +0,1X}; o +0,058(1- X, — Xy )], (16)
p

s

0,5
Vi = £{0,462XCO2 %+ (?j [0,079(1- X0, — X, ) +0,106 X, +0,036.X, ]} (17)
p

s

gdzie p, =1 atm oraz T = 296 K.

3.3. WLASCIWOSCI SPEKTRALNE LOTNYCH CZASTEK STALYCH

Jezeli w badanym $rodowisku znajduja si¢ lotne czastki state, to powoduja one ab-
sorpcj¢ promieniowania proporcjonalng do sumy pol przekroju poprzecznego czastek.



106

Jesli zalozymy, ze czastki sa kulkami o promieniu r, to transmisyjno$¢ warstwy
[ mozna opisa¢ wzorem

T, = exp(—mzngl) . (18)

Ilo§¢ ziaren n, drobin oblicza sic wykorzystujagc gestosci materiatu o [kg/m’],
z jakiego sktada sie pyt oraz koncentracji czastek w mieszaninie z [kg/m®] [20]:

ngzy/(:ﬂr3pj. (19)

Wspotczynnik pochtaniania wynosi odpowiednio

K =7rr2n,=43—’u. (20)

Podane wzory sa stuszne, jesli zatozymy, ze emisyjno$¢ powierzchni drobin jest
réowna jednosci, co nie jest spetnione w warunkach rzeczywistych. Dodatkowo drobi-
ny réznig si¢ rozmiarami oraz ksztattami. Do celow obliczeniowych stosowane sg
wspotczynniki korekcyjne, wyznaczane doswiadczalnie.

W przypadku pomiaréw transmisyjnosci plomieni pojawia si¢ widmo o charakte-
rze cigglym, pochodzace gtdwnie od sadzy. Dla ptomieni z pylu weglowego domi-
nuja cechy spektralne popiotu i zuzla. Czastki te r6znia si¢ w znaczny sposob roz-
miarami, a ich koncentracja jest duza i zmienia si¢ w znacznym stopniu. Obszar
ptomienia mozna podzieli¢ na 3 czgsci. Pyt weglowy odgrywa duza role w poczat-
kowym obszarze ptomienia pylowego. Parametry optyczne takiego medium zaleza
gtéwnie od koncentracji sktadnikow oraz ich rozmiarow (rozktadu czastek). Nastep-
ny obszar zawiera wegiel odbarwiony, przeksztatcajacy si¢ w ostateczne produkty
spalania oraz sadzg. W strefie trzeciej dominuje popiot. Parametry spektralne wegla,
sadzy, popiotu i zuzla zaleza bardzo znacznie od ich sktadu oraz rozktadu wielkos$ci
czastek. Pomiary absorpcji promieniowania ponad strefa spalania dla obiektu prze-
mystowego pokazuja, ze nawet dla duzego zapylenia w widmie widoczne sg cechy
spektralne gazow.

Transmisyjnos¢ warstwy o rozmiarze / zawierajaca sadz¢ mozna zapisa¢ w zlezno-
$ci od wspotczynnika thumienia K

7, =exp(—K,/). (21)

Spektralny wspotczynnik thumienia K zalezny jest od liczby czastek (o $redniej
srednicy D) w jednostce objetosci N, przekrojow powierzchni dla absorpcji oraz roz-
praszania, ktorego warto$¢ do celow obliczeniowych czgsto sie zaniedbuje. Wspot-
czynnik absorpcji mozna wyrazi¢ w postaci [13]
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367F (A
Kabs stCabs sz /1( ) > (22)
gdzie wzgledna objetos¢ sadzy fy opisana jest nastgpujacym wzorem:
D’ N,
Jr= =, (23)
6
a F(A), ktora jest funkcja zespolonego wspotczynnika refrakcji (m = n — jk) zalezno-
$cig
1 | m* —1 | nk
F(A)=—1Im| = . 24
D=5 m> 42| (n® =k +2)* +4n’k> @4

Z elektromagnetycznej teorii Lorenza—Mie [28] wyznacza si¢ tzw. efektywny
spektralny wspdlczynnik absorpcji, czyli stosunek spektralnego przekroju absorpcji do
przekroju fizycznego czastki. Inaczej mowiac, stosunek energii zaabsorbowanej przez
czasteczke do energii docierajacej do czastki.

Naturalna droga absorpcji /. okresla grubos¢ warstwy sadzy o wzglednej objeto-
sci fy = 1, ktorej transmisyjnos$¢ wynosi 1/e

po=Jr oA (25)
Ky 3675(2)

Wzgledng zawarto$¢ sadzy mozna obliczy¢ ze wspotczynnika refrakcji i pomiarow
transmisyjnos$ci, wykorzystujac zaleznosé¢

LI L (26)

S =) S m L L

Empiryczne wspolczynniki opisujace parametry podawane sa w literaturze, np. dla
zakresu 300—800 nm [13] przyjmuja postac:

n=1,811+0,1263In( 1) +0,027[In(A) ]’ +0,0417[In(A)T 27)

k =0,5821+0,1213 In( 1) +0,2309[In(A)] —0,01[In( )] . (28)

4. CHARAKTERYSTYKA SPEKTRALNA SPEKTROMETRU FTIR

Spektrometry FTIR cechuje dobra doktadno$¢ pomiaréow oraz wysoka rozdziel-
czos¢. Zjawiskiem wykorzystywanym w spektrometrach FTIR jest interferencja
dwoch promieni optycznych. Intensywno$¢ interferencji w funkcji roznicy dhugosci
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interferujacych wigzek $wiatla (przesunigcia ruchomego lustra interferometru) nosi
nazwe interferogramu.

Glowna czescia uktadu spektrometru jest interferometr Michelsona (rys. 6), ktory
sktada si¢ z dzielnika §wiatta, lustra statego oraz lustra ruchomego. Po przej$ciu przez
interferometr czgstotliwosci optyczne zostaja zamienione na czestotliwosci akustycz-
ne. Promieniowanie ze zrédta kierowane jest na potprzezroczyste lustro, gdzie w po-
lowie zostaje odbite do lustra ruchomego, a w potowie przepuszczone do lustra state-
go (lub odwrotnie). Odbite wigzki §wiatla wracaja na dzielnik, w ktérym zachodzi ich
interferencja. Roznica dlugosci drog optycznych, powoduje rdznice faz pomiedzy
wigzkami. W zaleznos$ci od zmiany fazy nastepuje interferencja destruktywna badz
konstruktywna. Interferencja destruktywna zachodzi, gdy roznica drog optycznych
wynosi potowe dtugosci fali. Interferogram zamieniany jest na widmo z wykorzysta-
niem dyskretnej transformaty Fouriera.

Zwierciadto state
—

Zrédio
promieniowania

/

Zwierciadto i
potprzezroczyste

Zwierciadio
ruchome

Detektor \j

Rys. 6. Interferometr Michelsona
Fig. 6. Michelson interferometr

Ealy

a) ) 1

Intensywnosé
Intensywnosé

Przesuniecie lustra Przesunigcie lustra

Rys. 7. Interferogram dla ciata czarnego (a)
oraz (b) interferogram dla duzej liczby linii gazowych (pomiar wiasny)
Fig. 7. Black body interferogram (a), and (b) interferogram for gas spectra lines
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Maksymalna intensywno$¢ interferogramu wystepuje dla zerowego przesunieciu
ruchomego zwierciadta (ZPD — zero path difference). Tylko w tym jednym miejscu
wszystkie dtugo$ci fali interferuja konstruktywnie. W przypadku idealnego interfero-
metru Michelsona, detektora i systemu probkowania spektrum nie ma sktadowej uro-
jonej. Jezeli interferogram jest symetryczny wzgledem s$rodka, to obliczone na jego
podstawie spektrum nie ma czesci urojonej. Rzeczywiste sktadniki urzadzenia oraz ich
niedoskonalosci sg przyczyng pojawienia si¢ sktadowej urojonej. Gltéwne powody
znieksztatcen fazowych interferogramu, to: przesunigcie fazy zwigzane ze wzmacnia-
czem i filtrami elektronicznymi, bledy fazy powodowane przesunigciem probek
w stosunku do ich faktycznego potozenia na $ciezce poruszania si¢ ruchomego lustra
interferometru, dyspersja podzielnika $wiatta. Korekcja fazy umozliwia korekcje nie-
symetrycznosci interferogramu. Czg$¢ optyczna oraz elektroniczna wprowadza syste-
matyczne przesunigcie fazy, ktore mozna dosy¢ doktadnie okreslic. Szum w rowny
sposob wptywa na cze$¢ rzeczywistg i urojong widma.

Jesli interferogram bylby rzeczywiscie symetryczny, to wystarczyloby mierzy¢ je-
dynie jego potowe. W praktyce, aby dobrze okresli¢ zmiany fazy dla poszczegdlnych
miejsc interferogramu, a wigc rowniez wyznaczy¢ charakterystyczne dla instrumentu
przesunigcie fazowe, mierzy si¢ interferogram dwustronny. Nastgpnie oblicza si¢ faze
dla specjalnie zmierzonego interferogramu o matej rozdzielczos$ci, a wigc dla matego
przesuni¢cia zwierciadta ruchomego. Tak obliczony kat fazowy ®; stuzy do odtwo-
rzenia symetrycznos$ci interferograméw mierzonych dla wyzszych rozdzielczosci.
Wyznaczany jest on z zaleznosci

©, =arctg(Im(B(1))/Re(B(1))) , (29)

gdzie: (Re) — czgs$¢ rzeczywista widma, (Im) — cz¢$¢ urojona widma, B(1) — widmo
zespolone otrzymane z niesymetrycznego interferogramu.

W metodzie Formana korekcji fazy oblicza si¢ odwrotng transformate z obliczone-
go poprzednio kata fazowego exp(j®,), a nastepnie wykonuje si¢ operacje jej splotu
z interferogramem. Odtwarza to jego symetrycznosc.

Metoda Mertza korekcji fazy jest odpowiednikiem korekcji Formana, ale przepro-
wadzana w dziedzinie widma. Metoda ta jest bardziej efektywna obliczeniowo [19].

Minimalna czgstotliwo$¢ probkowania interferogramu zalezy od szybkos$ci poru-
szania si¢ lustra interferometru oraz od maksymalnej liczby falowej, jaka jest mierzo-
na. Wedlug kryterium Nyquista, minimalna czestotliwo$¢ probkowania musi by¢ co
najmniej dwa razy wigksza od maksymalnej czestotliwosci sygnatu. Jesli oznaczymy
najwigksza mierzong liczbe falowa jako Ymax, a predkos¢ poruszania si¢ lustra jako vy,
to najwyzsza czgstotliwos¢ fali interferogramu wynosi

Soi =V G - (30)

Interferogram jest funkcja potozenia przesuwajacego si¢ zwierciadta. Zaktadajac,
ze zwierciadto ruchome porusza si¢ ze statg predkoscia v = Ay/At, to fala o czestosci
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o oraz wektorze falowym kr podlega na ruchomym lustrze czestotliwo$ciowemu prze-
sunieciu Dopplera [14]

Aw =2k v, =4/ )v,. (31)

Usredniong intensywnos$¢ promieniowania, padajaca na detektor, mozna zapisaé
nastepujacym wzorem [14]:

I=(1,/2)[1+cos(Aor)]. (32)

Jezeli predkos¢ poruszajacego si¢ zwierciadla jest znana, to na podstawie czgstosci
przesunigcia Dopplera mozna wyznaczy¢ czestosci fali padajace;, tj.:

o= (c/V))Aw)/2. (33)

Jak wida¢ ze wzoru (33) nastgpuje przetworzenie wysokiej czgstosci optycznej na

czestosci z zakresu akustycznego. Warunkiem poprawnego przetwarzania jest jedno-

stajne poruszanie si¢ ruchomego lustra. Roznica drog optycznych pomiedzy obydwo-
ma wigzkami zapisana moze by¢ nastepujaco:

As = As, +2vt, (34)
wynika z niej odpowiednia r6znica fazy

5=021/9)As . (35)
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Rys. 8. Pojawienie si¢ transmisyjno$ci wiekszej od jednos$ci
w wyniku zastosowania prostokatnego ksztattu okna natozonego na interferogram
Fig. 8. Rectangular window interferogram apodization effect on the transmissivity of gas

Doktadno$¢ wyznaczania réznicy dtugosci drog optycznych determinuje doktadnosé
wyznaczania potozenia widma wzgledem liczb falowych. Najczesciej wykorzystuje sie
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laser He-Ne o dtugosci fali 632,8 nm jako zrodto odniesienia o doktadanie znanej dtugo-
$ci fali. Promieniowanie lasera przechodzi przez interferometr i powoduje pojawienie
si¢ na detektorze sygnalu o charakterze cosinusoidalnym. Roznica drog optycznych,
jaka wystepuje pomiedzy kolejnymi maksimami, odpowiada dtugosci fali lasera.

Lustro ruchome porusza si¢ po pewnej okreslonej drodze, stad tez sygnat na inter-
ferogramie jest ograniczony. Nastepstwem tego jest ksztatt linii spektrometru w posta-
ci sinc(x) =sin(x)/x i znaczace listki boczne kazdej linii spektralnej. Moze to powo-
dowa¢ w widmie warto$¢ transmisyjnoséi wigksza od jednosci, bardzo trudng do
interpretacji. Oczywiscie fizycznie takie warto$ci nie wystepuja, jednak pojawiaja si¢
one w mierzonym widmie jako cecha cyfrowego przetwarzania sygnatow.

Mnozenie interferogramu przez okno (funkcj¢ apodyzujaca) inne niz prostokatne
powoduje ostabienie listkow bocznych widma oraz niestety poszerzenie listka gtow-
nego. Z ksztattem okna zwigzana jest rowniez rozdzielczos¢ spektrometru. Mozna ja
definiowac¢ na kilka sposobow w zalezno$ci od przyjetego kryterium. W spektroskopii
czesto uzywa si¢ kryterium Rayleigha, ktore mowi o tym, ze dwa komponenty moga
by¢ rozroznione, jezeli maksimum intensywnosci jednego nachodzi na pierwsze mi-
nimum intensywnosci drugiego. Dla spektrometrow FTIR rozdzielczo$¢ A9 zalezy
od maksymalnej rdznicy $ciezek optycznych As,,. OPD (ang. Optical Path Difference).
Przyjmuje si¢, ze jest ona odwrotnie proporcjonalna do maksymalnej réznicy drog
optycznych interferometru

AS=1/As__ . (36)

W oknie pomiarowym, innym niz prostokatnym natozonym na interferogram na-
stepuje poszerzenie listka gléwnego widma okna, a w konsekwencji poszerzenie linii
mierzonych w widmie. Takie dodatkowe poszerzenie zwigzane ze zmiang ksztaltu
okna powoduje, ze poszczegolne linie rotacyjne moga si¢ naklada¢ na siebie. Roz-
dzielczo$¢ spektrometru determinuje mozliwosci odrézniania dwu linii spektralnych
lezacych w widmie blisko siebie. Wysoka rozdzielczos$¢ polepsza mozliwo$¢ lokaliza-
cji linii spektralnych oraz ogranicza nakladanie si¢ widm blisko potozonych pasm lub
tez poszczegdlnych linii. Kosztem polepszenia rozdzielczosci jest wzrost szumu
i zmniejszenie precyzji analizy. Mniejsze rozdzielczosci analizy dla tego samego
spektrometru umozliwiaja uzyskanie lepszego stosunku sygnatu do szumu SNR oraz
zwigkszenie dynamiki pomiaru. Dodatkowo zmniejsza si¢ rowniez liczba analizowa-
nych danych. W analizie iloSciowej wigksze znaczenie od rozdzielczo$ci ma SNR.
Pomiar z wysoka rozdzielczo$cig moze utatwi¢ odrdznienie linii rotacyjnych poszcze-
golnych gazow w naktadajacych si¢ pasmach. Spektrometry FTIR maja pewne zalety
w stosunku do spektrometrow dyspersyjnych. Gtéwnag przewaga FTIR jest, przy tej
samej rozdzielczosci pomiaru, wielokrotnie wigkszy SNR. To samo widmo jest mie-
rzone w wielokrotnie krotszym czasie w stosunku do pomiaru spektrometrem dysper-
syjnym. Wiegksza szybko$¢ pomiaru zwigzana jest z jednoczesnym pomiarem widma



112

dla wszystkich liczb falowych. Interferogram jest funkcjg przemieszczenia ruchomego
lustra wyrazang w cm, stad tez widmo FTIR, bedace transformata Fouriera interfero-
gramu, przedstawiane jest w funkcji liczba falowej o jednostce 1/cm.

Tab. 1. Poréwnanie liczb falowych i dtugosci fal
Tab. 1. Wavelength and wavenumer comparision

Liczba falowa | Dhugos$¢ fal | Rozdzielczo$¢ | Rozdzielczosée
(em™) (pm) (cm™) (nm)
20000 0,5 1 0,025
10000 1 1 0,1
5000 2 1 0,4
33333 3 1 0,9
2500 4 1 1,6
2000 5 1 2,5

1000 10 1 10
10
g 4
st _

Dtugosé fali [pum]
o

3 p

2r p

1 1 1 I 1 1 1 I
1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 S000 9000 10000
Liczba falowa [1/em]

Rys. 9. Zalezno$¢ dtugosci fali od liczby falowych
Fig. 9. Relationship between wavenumber and wavelength

Jesli promieniowanie docierajace do spektrometru oznaczymy jako W(9), to inter-
ferogram /y(x) mozna zapisac jako

1.(x)=k, fW(.SI){l +cos(279x)}dv (37)

gdzie ky jest wspolczynnikiem charakterystycznym dla kazdego interferometru, prze-
puszczalno$ci dzielnika §wiatta oraz wspotczynnikow odbicia luster. Informacje niesie
jedynie cze$¢ interferogramu oznaczona jako /(x), ktéra podlega zmianom wraz
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z przesuni¢ciem si¢ ruchomego zwierciadta. Widmo otrzymane w wyniku pomiaru
zapisa¢ mozna nastgpujaco:

W.(v)= f](x) -o(x)-exp(—27 jvx)dx , (38)

—00

gdzie o(x) jest ksztattem okna.

10 1 ;

T T T
i Liczba falowa [1/cm]

Rozdzielczos¢ [nm]

Dtugos¢ fali [nm]

Rys. 10. Rozdzielczos¢ dla dtugosci fali [nm] odpowiadajaca rozdzielczosei 1 [1/cm]
przy liczbach falowych
Fig. 10. Resolution in wavenumber and wavelength

Widmo mierzone rdzni si¢ od widma rzeczywistego ze wzgledu na charakter spek-
tralny interferometru o(x). Widmo mierzone w ogoélnym przypadku obliczane
z wykorzystaniem transformaty Fouriera bgdzie zespolone ze wzgledu na wspomniane
wczesniej zjawisko dodatkowego przesunigcia fazowego. Po operacji korekcji fazy
oblicza¢ mozna jedynie cosinusowa czes$¢ transformaty Fouriera. Funkcja o(x) jest
zwiazana z maksymalng roznica drog optycznych As . . W najprostszym przypadku
jest to funkcja o stalej wartosci dla réznic pomigdzy drogami optycznymi
se <— sim,sim>; okres$la ona charakter odpowiedzi widmowej spektrometru na wymu-

szenie monochromatyczne. Ksztalt linii spektrometru (ILS — ang. instrumental line
shape [4], [5]) powoduje znieksztatcenie widma mierzonego w stosunku do widma
rzeczywistego. Zamiast funkcji stalej stosuje si¢ wiele innych rodzajéow funkcji syme-
trycznych. Funkcje te nazywane sg rowniez funkcjami apodyzujacymi (ang. apodiza-
tion function) oraz oknami. Z wlasciwos$ci transformaty Fouriera wynika, Zze mnozenie
w dziedzinie drogi (czasu) odpowiada operacji splotu w dziedzinie widma. Wptyw
charakteru okna (funkcji apodyzujacej) na widmo moze zosta¢ tatwo okre§lony. Wid-
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mo mierzone przez spektrometr W(v) zalezy od widma docierajacego do spektrometru
Wi(v) oraz funkcji okna o widmie O(v)

W) =Ww,(v)®O0(v). (39)

Jest to operacja splotu dwoch funkcji w dziedzinie widma.

Przez wybdr ksztattu okna ksztalttowaé mozna charakterystyke odpowiedzi spek-
trometru na monochromatyczng lini¢ spektralng. Zastosowanie okna prostokatnego
daje najlepsze mozliwosci rozroznienia dwoch linii lezacych blisko siebie. Niestety
dla tego okna pojawiaja si¢ znacznej wielkosci listki boczne. Mogg one powodowac
wystepowanie wspomnianych wartosci transmisyjnosci wigkszych od jednosci oraz
utrudnia¢ analiz¢ linii spektralnych o mniejszej intensywnosci, znajdujacych si¢
w poblizu linii o duzej intensywnos$ci. Znaczenie tego zjawiska ro$nie szczegdlnie
w obszarze duzej gestosci interpretowanych linii.
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Rys. 11. Poréwnanie rozdzielczosci spektrometru dla okien prostokatnych
Fig. 11. Spectrometer resolution comparison for rectangular apodization

Niektorzy producenci spektrometréow definiuja rozdzielczo$¢ jako szerokos¢ po-
lowkowa monochromatycznej linii spektralnej w przypadku zastosowania trojkatnej
funkcji okna. Okno trojkatne ma 1,5-krotnie szersze widmo listka gtéwnego w stosun-
ku do okna prostokatnego. Jezeli interferogram podlega jedynie naturalnemu ograni-
czeniu, czyli obcigciu do dtugosci s e<—sim,sim> , to widmo monochromatycznej linii
(rys. 12), mierzonej przez spektrometr, okreslone jest nastepujacym wzorem:

Sim

O() = je-ﬂ’“ds . (40)

“Sim
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-4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4
Liczba falowa [1/cm]

Rys. 12. Poréwnanie rozdzielczosci spektrometru dla okien trojkatnych
Fig. 12. Spectrometer resolution comparison for triangle apodization

Dla pokazania wplywu rozdzielczo$ci na ksztatt mierzonych linii, koncetrancji
1 temperatury na transmisyjnos¢ i absorbancj¢ przeprowadzono obliczenia dla CO,
CO2, H,0 oraz NO na rysunkach 13-31.
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Rys. 13. Wptyw rozdzielczosci na ksztatt mierzonej linii rotacyjnej dla tlenku wegla
Fig. 13. Resolution influence on the shape of measured carbon monoxide rotational line
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Rys. 14. Wpltyw rozdzielczo$ci na pomiar,
brak widocznosci linii rotacyjnych dla tlenku wegla
Fig. 14. Resolution influence on the shape of measured rotational line,
vanishing of rotational shape
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Rys. 15. Zalezno$¢ transmisyjnosci CO na dtugosci fali 2082,1 cm™' od zawarto$ci procentowej
dla roznych rozdzielczo$ci pomiaru FTIR, przy temperaturze 300 K oraz 1300 K
Fig. 15. Transmissivity versus concentration of CO gas at 2082.1 cm™' wavenumber.
Four FTIR resolution, temperature of 300 K and 1300 K
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Rys. 16. Transmisyjno$¢ CO, COz oraz H20 dla dwu temperatur, rozdzielczo$¢ 1 cm™
Fig. 16. Spectrum of CO, CO2, H20 for 300 K and 800 K, 1 cm™ resolution

Transmisyjnosé

2250

e o
RS

co2

T=800K

e
o

2050 2100 2150 2200

Liczba falowa [1/cm]

1950 2000

Rys. 17. Transmisyjno$¢ CO, COz oraz H2O dla dwu temperatur, rozdzielezo$¢ 5 cm™
Fig. 17. Spectrum of CO, CO2, H20 for 300 K and 800 K, 5 cm™! resolution
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Rys. 18. Transmisyjnos¢ CO, COz oraz H20 dla T'= 1300 K, wplyw rozdzielczo$ci na transmisyjnos¢

Fig. 18. Spectrum of CO, COz, H20 for 300 K and 800 K, 1 cm™' resolution. Transmissivity versus

concentration of CO gas at 2082.1 cm™ wavenumber. Four FTIR resolution, temperature of 1300 K
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Rys. 19. Absorbancja CO /=300 K dla dwu rozdzielczo$ci, wptyw temperatury na widmo
dla rozdzielczosci 5 cm™
Fig. 19. a — Spectrum of CO for 300 K, 1 and 5 cm™! resolution,
b — influence of temperature on CO spectrum, 5 cm™! resolution

a) b)
0 QO
0 0
=] o
< c
£ £
2 @
£ €
@ 3
c c
& &
o o
(= =
linie oryginalne } ) rozdzielezose 0,5 1/em 1% NO
0 i :
. . . \ 0.4
1858 1859 1860 1861 1862 1863 1858.5 1859 1859.5 1860 1860.5 1861 1861.5 1862 1862.5
Liczba falowa [1/cm] Liczba falowa [1/em]

Rys. 20. Zalezno$¢ transmisyjnosci NO 7'= 300 K dla zawartosci 0,01-1%,
linie oryginalne oraz rozdzielczo$¢ 0,5 cm™!
Fig. 20. NO spectrum, 7= 300 K, 0.01-1% volume fraction, original lines and 0.5 cm™ resolution
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Rys. 21. Zalezno$¢ transmisyjnosci NO 7= 300 K dla zawartosci 0,01-0,1-1%,
dla rozdzielczoé¢ 0,5 cm™ oraz 5 cm™!
Fig. 21. NO spectrum, 7= 300 K, 0.01-1% volume fraction, 0,5 cm™" and 5 cm™" resolution
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Rys. 22. Transmisyjno$¢ oraz absorbancja NO, 7= 300 K, dtugos¢ fali 1908,2 cm™
Fig. 22. Transmissivity nad absorbance versus concentration of NO at 1908,2 cm™! wavenumber
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Rys. 23. Transmisyjnos¢ NO, 7= 800 K d

58 1860 1862 1864 1866 1868 1870
Liczba falowa [1/em]

la réznych rozdzielczosci

Fig. 23. Effect of resolution on NO transmissivity spectrum
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Rys. 25. Transmisyjnos$¢ oraz absorbancja NO, T= 800 K, dtugos¢ fali 1915 cm™
Fig. 25. Transmissivity nad absorbance versus concentration of NO at 1908.2 cm™! wavenumber.
Four FTIR resolution, 7= 800 K
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Rys. 26. Porownanie widm transmisyjnosci i absorbancji NO oraz H20, 7= 800 K, rozdzielczo$¢ 1 cm
Fig. 26. Comparision of NO and H2O spectrum, 7= 800 K, 1 cm™! resolution
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Rys. 27. Poréwnanie absorbancji NO oraz H20, T = 800 K, rozdzielczo$¢ 0,5 cm™!
Fig. 27. Comparision of NO and H20 spectrum, 7= 800 K, 0.5 cm™! resolution
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Absorbangja

Rys. 28. Zalezno$¢ absorbancji linii CO 2077,7 cm™' od temperatury oraz zawarto$ci
(utamek objetosciowy, linia oryginalna)
Fig. 28. Absorbance versus concentration and temperature of CO at 2077.7 cm™' wavenumber
(volume fraction, original line)
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Rys. 29. Zalezno$¢ absorbangji linii CO 2077,7 cm™! od temperatury oraz zawarto$ci
(utamek objetosciowy, rozdzielczosé 0,1 cm™, apodyzajca trojkgtna)
Fig. 29. Absorbance versus concentration and temperature of CO 2077,7 cm™! at wavenumber

(volume fraction, 0.1 cm™ resolution, triangle apodization)
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Rys. 30. Zalezno$¢ absorbancji linii CO v =2077,7 cm™' od temperatury oraz zawarto$ci
(utamek objeto$ciowy, rozdzielczo$é 0,5 cm™!, apodyzajca trojkatna)
Fig. 30. Absorbance versus concentration and temperature of CO at 2077.7 cm™' wavenumber
(volume fraction, 0.5 cm™ resolution, triangle apodization)
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Rys. 31. Zalezno$¢ absorbancji linii CO 2077,7 cm™' od temperatury oraz zawartosci
(utamek objeto$ciowy, rozdzielczos¢ 5 cm™!, apodyzajca trojkatna)
Fig. 31 Absorbance versus concentration and temperature of CO at 2077.7 cm™ wavenumber
(volume fraction, 5 cm™ resolution, triangle apodization)

W spektrometrach FTIR mogg by¢ zastosowane roéznego rodzaju detektory. Do
gléwnych zaliczy¢ mozna:
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e detektory termiczne, czute na zmiang temperatury detektora, powodowang ab-
sorpcja promieniowania; sg one niestety dos¢ wolne,

e detektory kwantowe (np. MCT — mercury cadmium tellurium), ktére wykorzy-
stujg zjawisko przeniesienia elektrondow na wyzsze poziomy energii pod wptywem
promieniowania; niestety do swojej pracy wymagaja chlodzenia ciektym azotem.

Spektrometr o otwartej §ciezce optycznej jest zbudowany nieco inaczej niz typowe
spektrometry. Nie ma on szerokopasmowego zrodta promieniowania, gdyz analizo-
wane jest promieniowanie przychodzace z zewnatrz.

5. MODELOWANIE WIDM EMISYJNYCH
I TRANSPORTU ENERGII PROMIENISTEJ

Promieniowanie cieplne jest promieniowaniem elektromagnetycznym, w zakresie
od 0,1 do 1000 um, emitowane przez ciala o temperaturze wyzszej od zera bez-
wzglednego [21].

Strumien energii radiacyjnej to przeptyw energii radiacyjnej Q w czasie ¢ przez
okreslong powierzchni¢ F, co mozna opisac zaleznoscia

0=a0/ét . (41)

Gestos¢ strumienia energii radiacyjnej okreslamy wzorem

q=0 Q/ OF . (42)

Intensywno$ciag promieniowania (w skrocie intensywno$¢) nazywamy gestosé
strumienia energii radiacyjnej w pewnym kacie brylowym Q, co mozna zapisaé

I=0q /aQ : (43)

Monochromatyczng gesto$¢ emisji powierzchni ciala doskonale czarnego (widmo
lub rozktad spektralny promieniowania) okre§lamy zalezno$ciag zwang prawem
Plancka [32]

27, A7

€ca (T) = m

: (44)

gdzie: 4 — dlugos¢ fali, T — temperatura, k — stata Boltzmanna, 4 — stata Plancka,
c1, ¢ — state, ktorych wartosci sa nastgpujace:

¢ =hc® =0,59544-10"°, Wm’, (45)

¢, =hc/k=1,4388-102, mK. (46)
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W radiometrii stosuje si¢ wielko$¢ zwang energetyczng luminancja spektralna, kto-
ra jest okreslona zaleznoscig [6]

2c,47°

L,(T)=—7"F7—
}v( ) ecz/lT_l

, W/(cm?sr pm). 47)

Maksimum spektralnego rozktadu emisji dla danej dtugosci fali mozna obliczy¢,
wykorzystujac prawo przesunie¢ Wiena

A T=2898, pmK. (48)

Prawo Stefana—Boltzmanna opisuje calkowita energi¢ promieniowania ciata do-
skonale czarnego, a przyjmuje postaé

e,=o0,T", (49)
gdzie: o, =5,67- 10°*, Wm K * — stata Stefana—Boltzmanna.

Jesli w osrodku nie zachodzi rozpraszanie energii, zmiang intensywnosci promie-
niowania na okreslonej dlugosci fali, wynikajaca z absorpcji, zapisa¢ mozna nastgpu-
jaco

d/, =—a,1,dl, (50)
a/lza/l(Tapaci)' (51)

gdzie: o, — lokalny monochromatyczny wspdtczynnik pochfaniania zalezy od tempe-

ratury, ci$nienia oraz koncentracji poszczeg6lnych sktadnikow.
Intensywno$¢ promieniowania wyrazi¢ mozna nastepujaco:

I
I,(h=1I, (O)exp[— J.aﬂ (Z’)dl} . (52)
0
Dla o$rodka jednorodnego prawo Bouguera—Lamberta przyjmuje postaé
1, (D) =1, (0)exp(-a;1) . (33)
gdzie transmisyjnos¢ mozna zapisac jako
7, =exp(—a,l). (54)

Absorpcyjno$¢ monochromatyczng jednorodnego os$rodka mozna wyznaczy¢
z zaleznosci

a, =1-exp(-a,]). (55)

Zdefiniowa¢ mozna rowniez grubos$¢ optyczng
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x,(L)= j a,(ydl (56)
0

ktora dla osrodka jednorodnego przyjmuje postac
K,(L)=a,L. (57)

Jezeli jednorodny o$rodek ma temperatur¢ wyzsza niz otoczenie to promieniuje
energie. Emisyjnos$¢ takiego osrodka zapisa¢ mozna nastepujaco:

g, =exp(—a,l). (58)

Intensywno$¢ promieniowania, z uwzglednieniem prawa Plancka L, (7)), wyrazi¢
mozna nastgpujaco:

I, =¢,L,(T). (59)

Wyrazenie (59) stosowane jest do obliczania temperatury oraz zawarto$ci sadzy
w pomiarach pirometrycznych proceséw spalania. Wystepuja dwa podstawowe rodzaje
pirometrow — pirometry catkowitego promieniowania oraz pirometry cze$ciowego pro-
mieniowania. Pirometry czgsciowego promieniowania dzielimy na: monochromatyczne
(jednobarwowe), wykorzystujace bardzo waskie pasmo spektralne, dwubarwowe, wy-
korzystujace stosunek natgzenia promieniowania na dwoch dtugosciach fal, wielobarw-
ne, wykorzystujace natezenie promieniowania na kilku dhugosciach fal.
W procesach spalania najczesciej wykorzystuje si¢ zakres dtugosci fal (400—-1000 nm).
W tym zakresie pomiarowym intensywnos$¢ promieniowania ciata doskonale czarnego
mozna zastapi¢ prawem Wiena, wtedy, uwzgledniajac emisyjnos¢ osrodka ¢, , otrzy-
muje si¢
L7 =¢,(c,/ 2)exp(—c,/ AT). (60)

Dzielac przez siebie intensywno$¢ promieniowania na dwu dlugosciach fal A, oraz

A, , otrzymuje si¢ zaleznos¢
4 Z(Aj z(ﬁ] Alexp(ey/ 1T .
1) & ) A (exp(c, AT))

Jezeli mierzone dtugos$ci fali leza blisko siebie, to przyjmuje sie, ze w danym za-
kresie emisyjnos¢ jest stata, tj. & =¢&,. Temperatur¢ mozna wtedy wyznaczy¢ z nastg-

pujacego wzoru:

_ o,(1/4 =1/4) ‘ (62)
(In(1,/1,)+5In(4 / 2,))

Dla zobrazowania obliczen wyniki przedstawiono na rysunkach 32+38.
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Rys. 33. Emisyjnos¢ oraz widmo promieniowania CO2 (10%, 10 cm) dla réznych temperatur
Fig. 33. Emissivity and emission spectrum CO2 (10%, 10 cm) at different temperature
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Rys. 34. Emisyjnosc¢ oraz widmo promieniowania CO2 (10%, 1 m) dla réznych temperatur
Fig. 34. Emissivity and emission spectrum CO2 (10%, 1 m) at different temperature
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Fig. 35. Emissivity and emission spectrum CO2 (10 cm, 7= 500 K)
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Fig. 36. Emissivity and emission spectrum COz and CO (10 cm, 7'= 1000 K)
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Rys. 37. Emisyjno$¢ oraz widmo promieniowania H2O (10%, 10 cm) dla r6znych temperatur
Fig. 37. Emissivity and emission spectrum H20 (10%, 10 cm) at different temperature
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Rys. 38. Radiancja spektralna H20 (1%, 1 cm) dla réznych temperatur
Fig. 38. Emission spectrum, H20 (1%, 1 cm) at different temperature

Do obliczania intensywnos$ci promieniowania niejednorodnych obszaréw promie-
niujacych uzywa si¢ réwnania transportu energii radiacyjnej (transportu energii pro-
mienistej lub tez transportu promieniowania). Rownanie wyprowadzi¢ mozna wyko-
rzystujac prawo Bouguera—Lamberta, w ktérym uwzgledniamy tlumienie, jak tez
emisj¢ promieniowania nastepujaca w osrodku.

W osrodku bez rozpraszania intensywno$¢ promieniowania w jednym kierunku
mozna przedstawic nastepujgco:

L,(I+dDh=1,()+dl,. (63)

Na zmiang¢ intensywnos$ci promieniowania d/, wplyw ma zaréwno pochfanianie,
jak tez proces emisji. Mozna wigc te zmiany opisac zaleznoSciami

dr,, =—a, (DI, (Hdl, (64)

d7,, =a,()B(T,1),dl, (65)

gdzie B,(T,!) — intensywno$¢ promieniowania ciala doskonale czarnego w tempera-

turze T warstwy d/.
Zmiana intensywnoS$ci promieniowania w warstwie d/ okreslona jest nastepujaco:

A1, =a, (DI, ~ 1, (D)l (66)

Jezeli Sciezke obserwacji podzieli si¢ na jednorodne warstwy, to monochroma-
tyczna intensywno$¢ promieniowania docierajacego do obserwatora z poprzedniej
warstwy mozna zapisac jako:
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1, =1,5,+(1-3,)B,, (67)

gdzie: Bo — promieniowanie ciala doskonale czarnego o temperaturze warstwy 0, o, —
transmisyjno$¢ warstwy 0.
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0 54
17,D 17,1 Tx TN—E TN—I
CSU 51 5& CSN—Z CSN—I
B : I»

0 " L

Rys. 39. Podziat §ciezki pomiarowej o dtugos$ci L na jednorodne warstwy
Fig. 39. Measurement path dividing in layers with constant parameters

Stosujac zalezno$¢ (67) do nastgpnych warstw, otrzymujemy:

1, =106, +(1-9)B,, (68)
I, =1o,+(1-9,)B,, (69)
I, =1,0,+(1-0,)B;, (70)
i ogodlnie
1,=1,.,+(1-0,)B,. (71)

gdzie: B, — promieniowanie ciata doskonale czarnego o temperaturze warstwy n,
0, — transmisyjno$¢ warstwy n.

Intensywno$¢ promieniowania, ktore wychodzi z drugiej warstwy, z uwzglednie-
niem tlumienia warstwy pierwszej i zerowej, otrzyma nastepujaca postac [8]:

Iy =[1,0,+(1-6))B,16, +(1-6,)B, . (72)
Po wymnozeniu otrzymamy nastepujace wyrazenie:
Iy =1,6,0) +(1-6))B,6, +(1-6y) B, . (73)

Jesli uwzglednimy intensywno$¢ promieniowania wychodzaca z warstwy trzeciej,
otrzymujemy zaleznos¢

Iy =[156, +(1-6,)B,16,6, + (1-6))B,6, + (1-6,)B,, (74)
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a po prostych przeksztalceniach otrzymamy
Iy =1;6,0,6, +(1-6,)B,6,6, + (1-6,)B,6, + (1-8,) B, . (75)

Podane postepowanie mozna prowadzi¢ az do ostatniej warstwy, czy tez w przy-
padku obiektow zamknigtych do promieniowania przeciwleglej Sciany.

Iloczyny transmisyjnosci poszczegolnych warstw mozna zastapic¢ transmisyjnoscia
cato$ciowa obliczang od obserwatora do warstwy n, czyli

o -T15.. (76)
n'=0

T, =0,. (77)
Uwzgledniajac monochromatyczng transmisyjnos¢ catosciowa 7, , intensywnos¢

promieniowania przechodzacego przez trzy warstwy mozna zapisaé
1y =175+ By(t, —73) + B, (7, —7,) + B, (ty — 7)) + By(1-17,) , (78)

lub

Iy =175 = By(73—1,) = B, (7, — 7)) = Bi(7; = 7)) = By (7, — ). (79)

W poszczegbdlnych nawiasach pojawiajg si¢ roznice transmisyjnosci, ktére od-
zwierciedlajg jej zmiane na drodze obserwacji w kazdej warstwie. Przy czym transmi-
syjnos¢ oblicza si¢ od obserwatora w kierunku przeciwleglej Sciany. Dlatego tez
zmiang transmisyjnosci zapisa¢ mozna nast¢pujaco:

At,=7,-7,, dlan=I, (80)
Aty=7y—1 dlan=0. (81)

Poniewaz transmisyjnos$¢ obliczana jest od obserwatora w kierunku przeciwlegtej
$ciany, jej zmiany beda ujemne, tzn.:

1, =1,t5_—B;At;—B,At, — BAt — B)At,. (82)

Intensywno$¢ promieniowania docierajacego do niejednorodnego osrodka Ix, np.
promieniowanie przeciwleglej Sciany wzgledem sondy pomiarowej, po przejsciu przez
N warstw dociera do tej sondy. Druga czgs¢ roéwnania sklada si¢ z emisji promienio-
wania przez poszczegoélne warstwy. Intensywnos¢ promieniowania docierajaca do
obserwatora mozna zapisac nastepujaco:

Iy =1ty —By ATy, —By ATy, —...— B,AT, — BAT, — B,Ar,,  (83)
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lub w zwartej formie
N-1

Iy=Iyty, - Y BAz,. (84)

n=0

Zmiana transmisyjno$ci nastepuje na pewnej dtugosci drogi optycznej (warstwie)
Al , a jesli wszystkie warstwy beda tej samej dtugosci, to mozna ja wyrazi¢ w postaci

NI
Az,
Iy=1Iyty, _z nTap S (85)
n=0 n

Przechodzac od zmian dyskretnych do ciaglych, zalezno$¢ mozna zapisa¢ nastepu-
jaco:

I, =17, - J.B(l) a;gz Vi, (86)
gdzie
(1) = exp[—ja(f)df} , (87)
0
7, = exp[— ja(l’)dl'] . (88)
0

Jesli promieniujgce gazy nie znajdujg si¢ w zamknietym obiekcie i promieniowa-
nie przeciwleglej Sciany nie wystepuje, to intensywno$¢ promieniowania niejednorod-
nego osrodka mozna zapisa¢ nastgpujaco:

j B() L af(z) dl, (89)

Taka posta¢ rownania transportu energii radiacyjnej, w ktorej wystepuje transmi-
syjnos¢ mozna spotka¢ w pracach dotyczacych zdalnych pomiarow spektralnych at-
mosfery. W literaturze mozna znalez¢ kilka rownowaznych postaci rownania radia-
cyjnego transportu energii [7], [26], [32].

Wykorzystujagc model SNB oraz réwnanie radiacyjnego transferu energii, prze-
prowadzono symulacj¢ widma promieniowania dla réznego rodzaju gazowych $ciezek
pomiarowych, dla zmieniajacych si¢ ksztatltow rozkladu temperatury przy zawartosci
10% dwutlenku wegla w rozpatrywanym gazie. Sa to paraboliczne rozktady tempera-
tury o zmieniajgcej si¢ temperaturze maksymalnej od 1000 do 1500 K. Okazuje si¢, ze
zmiany maksymalnej temperatury, ksztattu rozktadu temperatury $ciezki obserwacji
wplywaja na widmo promieniowania w znaczacy sposob.
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Fig. 43. Measurement path temperature profile and radiance spectrum
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Jesli w osrodku zachodzi zarowno absorpcja, jak tez rozpraszanie, to wspotczynnik
ostabienia promieniowania przyjmuje nastepujacg postac:

K,=a,+b,, (90)

gdzie: o, — wspotczynnik absorpcji, b, — wspotczynnik rozpraszania.
Roéwnanie transportu energii promienistej dla osrodka, w ktérym zachodzi pochta-

nianie i rozpraszanie promieniowania, przybiera nast¢pujaca posta¢ rézniczkowa [20],
[26], [32]

o) _

5l —a4(1)14(1)+064(1)34(1)—1%(1)11(1)+% jfﬁ(lyﬂ)p(ﬂ)dﬁ, C2))
T

Q=4n

gdzie: p(Q)) — funkcja fazowa charakteryzujaca anizotropowos¢ osrodka.
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Funkcja fazowa spetnia nastepujace rownanie:
1
- J' P(Q)dQ=1. (92)
47 i

Jezeli funkcja fazowa jest statg dla kazdego kata, tj. p(€2) =1, to osrodek jest izo-

tropowy, a energia jest rozpraszana rownomiernie we wszystkich kierunkach.

W osrodku z rozpraszaniem zmiana intensywno$ci promieniowania wynika z czte-
rech zjawisk:

e zmniejszenia intensywnos$ci promieniowania przez absorpcje,

e wzrostu intensywnosci promieniowania przez emisje wtasng osrodka,

e zmniejszania intensywnos$ci promieniowania przez rozpraszanie promieniowania
we wszystkich kierunkach,

e wzrostu intensywnosci promieniowania w wyniku rozpraszania w rozpatrywa-
nym kierunku.

6. POLACZENIE METODY EMISYJNEJ I ABSORPCYJINEJ

Wyznaczanie zawarto$ci sktadnikéw na podstawie pomiarow widm absorpcyjnych
daje lepsze wyniki niz na podstawie widm emisyjnych. Nawet jesli temperatura mie-
szaniny gazow jest wysoka, a $ciezka obserwacji w przyblizeniu jednorodna. Metody
emisyjne (pasywne) znajduja zastosowanie w przypadkach, w ktorych nie mozna uzy¢
metod absorpcyjnych dla pomiarow in situ. Metody pasywne cechuje ogdlnie wysoka
czulo$¢ na temperature. Jesli za§ wyznaczamy zawarto$¢ sktadnikow, lepsze wyniki
otrzymamy, analizujgc widma absorpcyjne niz gdybysmy analizowali widma emisyjne
tego samego procesu. Stad tez w przypadkach, w ktérych zastosowaé mozna zard6wno
pomiar transmisyjny, jak tez emisyjny, zastosowaé nalezy metod¢ mieszang, a wigc
wykorzysta¢ zar6wno widmo absorpcyjne, jak tez emisyjne. Dla pomiardw in situ,
w ktorych $ciezka pomiarowa przebiega przez badany proces, tatwiej jest przygoto-
wac 1 przeprowadzi¢ analiz¢ widma absorpcyjnego. W potaczonej metodzie emisyjno-
absorpcyjnej zaktada si¢ jednorodno$¢ obserwowanej Sciezki pomiarowej. Przy czym
zaktada si¢ w niej jednorodno$¢ parametrow monitorowanej $ciezki optyczne;.
Transmisyjno$¢ mierzonej Sciezki obserwacji o dtugosci / wynosi

7,(T,c)=exp(—a,(T,c)l). (93)

W przypadku $ciezki pomiarowej sktadajacej si¢ jedynie z gazéw — bez substancji
lotnych, np. sadza — transmisyjno$¢ w pasmach, w ktorych nie wystepuja cechy spek-
tralne gazow bedzie rowna jednosci. Gazy promieniuja na tej samej dtugosci fali, na
ktorej absorbuja promieniowanie. Intensywno$¢ promieniowania zalezy od zawarto$ci
gazow oraz ich temperatury, co mozna przedstawi¢ nastgpujaca zaleznoscia:



137

I =[1=1,(T,0)]B,(T) = £,(T,c)B,(T), (94)

gdzie B,(T") — intensywnos$¢ promieniowania ciata doskonale czarnego.

Jak widzimy w poprzednim wzorze intensywno$¢ promieniowania jest funkcja
temperatury, poniewaz wraz z nig zmienia si¢ intensywnos$¢ promieniowania ciala
doskonale czarnego oraz transmisyjnos¢ mieszaniny. Do wyznaczenia zawartosci
sktadnikow na podstawie pomiaréw transmisyjnosci potrzebna jest znajomos¢ tempe-
ratury. Wyznaczanie zawartosci sktadnika na podstawie jego widma absorpcyjnego
0 znanej temperaturze jest zadaniem o wiele prostszym niz jednoczesne wyznaczanie
jego zawarto$ci oraz temperatury. Analizujac w podobny sposob widma emisyjne
okreslonego sktadnika, w celu wyznaczenia temperatury, znacznie tatwiej jest to zro-
bi¢ dla znanych jego zawartosci, niz jednocze$nie wyznacza¢ zawarto$¢ i temperature.
Wykorzystujac zarowno widmo emisyjne, jak tez absorpcyjne oraz obliczajac na ich
podstawie tzw. znormalizowane widmo promieniowania [ f’ , wyeliminowaé¢ mozna
koniecznos¢ jednoczesnego wyznaczania sktadu i temperatury. Obliczenie temperatu-
ry na podstawie [/ flv jest operacja stosunkowo prostg. Znormalizowang intensywnos¢
promieniowania obliczamy, wykorzystujac zmierzong transmisyjno$¢ z; oraz zmie-
rzong intensywnos$¢ promieniowania /; z zaleznosci [2], [24]

IV =1,/0-1,). (95)

Dla jednorodnej $ciezki pomiarowej zmierzone widmo emisyjne jest iloczynem
emisyjnosci oraz intensywnosci promieniowania ciata doskonale czarnego, co mozna
zapisaé

[/]1\,211/(1_7/1)=(1_T/1)B/1(T)/(1_T/1)=BA(T)a (96)

przy czym zalezno$¢ jest poprawna dla 7, #1, a wigc gtownie dla pasm gazowych,
w ktorych wystepuje absorpcja promieniowania. Znormalizowana intensywno$¢ pro-
mieniowania jest rowna intensywnosci promieniowania ciata doskonale czarnego.

Jesli Sciezka pomiarowa zawiera jedynie substancje takie jak sadza, obserwowana
bedzie zardéwno absorpcja, jak i rozpraszanie. Transmisje¢ §ciezki optycznej o dhugosci /
zapisuje si¢ wtedy nastepujgco:

7, =exp(-n, AFJ), 97)
gdzie: n. — gestos¢ czastek, A — przekrdj czynny czasteczek, F. — wspotczynnik eks-
tynkcji.

Znormalizowana intensywnos¢ promieniowania mozna przedstawi¢ nastepujaco
[24]:

1) =1,/(-71,)=F,|F,B,(T). (98)
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Przy jednorodnej sciezce wspolczynnik ekstynkcji wyraza si¢ wzorem
F,=F, +F, (99)

gdzie: Fy — wspotczynnik rozpraszania, F, — wspolczynnik absorpcji.

Na podstawie transmisyjnosci mozna wyznaczy¢ posrednio gestos¢ czastek. Jezeli
uzyje si¢ teorii Mie do wyznaczania wspolczynnikow F, to obliczy¢ mozna rozmiary
czastek. Wygodnie jest do tego wykorzysta¢ pasma spektralne o charakterystycznych
warto$ciach wspolczynnikow £, na przyktad

FJF. ~1. (100)

Jesli w mieszaninie wystepuja czastki state i gazy, transmisyjnos¢ zapisa¢ mozemy
nastepujaco:

7, =exp[—(n AF, +a,)]. (101)

Znormalizowane natgzenie promieniowania dla czastek i gazéw przybiera nastepu-
jaca postac [3]:

1) =1, /(1-1,) = {l —exp[~(n AF, + a,)L1}B, (T) /{1 —exp[~(n AF, + &t; )L]} . (102)

Metoda ta znalazta szerokie zastosowanie do badania ptomieni, do ktorych mozliwy
jest dostep z dwoch stron [23]. Ciekawe sg badania przeprowadzone w kottach energe-
tycznych powyzej strefy ptomienia, gdzie dlugos¢ $ciezki pomiarowej wynosita 10 m
[27]. W wyniku tych pomiaréw okazato si¢, ze pomimo braku widocznosci przeciwle-
glej Sciany w zakresie widzialnym, to w zakresie $redniej podczerwieni $ciezka optycz-
na jest przezroczysta. Transmisyjnos¢ Sciezki w obiekcie wynosita zero jedynie w za-
kresach pochtaniania gazoéw CO, (24002150 cm™) oraz H,O (4100-3100 cm™). Na
podstawie pomiaréw transmisyjnosci stabszych pasm wyznaczy¢ mozna koncentracje
pary wodnej 1 dwutlenku wegla. Silne pasma na dlugosci 10 m powoduja catkowite
pochlanianie promieniowania.

7. ANALIZA WIDM JAKO ZAGADNIENIE ODWROTNE

Analiza widm emisyjnych i absorpcyjnych proceséw, w ktorych nastgpuje zaréwno
zmiana koncentracji, jak tez temperatury nie moze polega¢ na klasycznej metodzie kali-
bracji. Zbudowanie modelu kalibracyjnego polegajacego na przeksztalceniu zmierzone-
go widma w wielkosci poszukiwane nie zawsze jest mozliwe. Symulacyjny model
widma jest funkcja temperatury oraz sktadu. Jesli mamy widma pomiarowe, to interesu-
je nas wyznaczenie na ich podstawie zawartosci gazow oraz ich temperatura. Model
widma okresla zalezno$¢ wystepujaca pomigdzy wielkosciami wyznaczanymi a mierzo-
nymi, stad tez nazywany jest on modelem prostym lub tez modelem bezposrednim.
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Poszukiwane informacje wyznacza si¢, wykorzystujac model bezposredni oraz dostepne
dane pomiarowe, a zadanie takie okreslane jest jako zagadnienie odwrotne [8]. Jest to
typowy przyktad pomiaréw posrednich obiektow ztozonych [30]. Model bezposredni
oprocz modelowania widm uwzglednia¢ musi charakterystyke przetwarzania uktadu
pomiarowego. Model prosty przedstawi¢ mozna w nastgpujacej postaci:

y=F(x,c,), (103)

gdzie: y=[y,¥,,....,,]' — wektor pomiaru (mierzone widmo), x= [x,%,,....X, 1" -
wektor wyznaczanych zmiennych lub parametrow, takich jak temperatura oraz zawar-
tos¢ sktadnikow, ¢, — dodatkowe parametry modelu.

Operator F jest nieliniowy, dodatkowo, do wyznaczenia wartosci wektora y nie-
zbedne sg parametry cech spektralnych gazow, ktore dostepne sa w postaci tabela-
rycznej. Ze wzgledu na opisang metod¢ wyznaczania transmisyjnosci gazow, jak tez
podziat badanej $ciezki pomiarowej na warstwy, rownania odwrotnego ' nie mozna
rozwigza¢ analitycznie, a jedynie numerycznie. Wektor wyznaczanych parametrow
podlega ograniczeniom zwigzanym z naturg badanego procesu, czyli:

Xpin SXS<X 00 (104)

mn —

Jesli analizujemy widma emisyjne, model bezposredni opiera si¢ na réwnaniu
transportu energii radiacyjnej, ktore w wersji catkowej jest rownaniem Fredholma
pierwszego rodzaju (state granice calkowania oraz niewiadoma pod znakiem calki).
Do rozwigzania zagadnienia odwrotnego nalezy sformutowac funkcj¢ celu i wykorzy-
sta¢ do jej minimalizacji metody optymalizacji.

Zagadnienie odwrotne okreslic mozna jako wyznaczanie informacji o nieznanych
wielkosciach na podstawie danych pomiarowych (widm) powigzanych modelem ma-
tematycznym z poszukiwanymi warto§ciami (temperatura, sktad). Ponadto mamy
dodatkowe informacje zmniejszajace zbior mozliwych rozwigzan. Rozwigzanie pro-
blemu odwrotnego wymaga minimalizacji r6znicy pomigdzy wektorem widma mie-
rzonego a wektorem widma otrzymanego z modelu. Funkcja celu w najprostszym
przypadku przyjmuje postaé

Fo@) =y = FOo =3, (105)

gdzie

R(x) = (1(x), 75 (X), ... 1y (X)) . (106)

Wektor reszt R(x) jest jedynym wskaznikiem biedu rozwigzania zagadnienia od-

wrotnego. Inny typ btedu rozwigzania problemu odwrotnego to réznica pomigdzy

wartos$cig rzeczywista x a warto$cig estymaty otrzymang w wyniku rozwigzania za-

gadnienia odwrotnego. Niestety blad taki wyznaczy¢ mozna tylko dla danych symula-
cyjnych lub tez pomiaru wartos$ci wektora x metodami alternatywnymi.
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Analiza widm in situ nie podlega ostrym rygorom, takim jak analiza sktadu mie-
szanin w laboratorium. Do celéw diagnostycznych czesto wystarcza informacja
o $rednich wartosciach parametrow czy kierunku zmian wartosci. W wigkszos$ci pro-
blemow praktycznych i tak nie mamy wyboru, gdyz to, jaka informacje mozemy uzy-
ska¢, determinuje nam sam mierzony proces oraz uktad pomiarowy.

W niektérych przypadkach, takich jak wyznaczanie profilu temperatury $ciezki
obserwacji, informacji zawartych w widmie moze by¢ za malo do pelnego odtworze-
nia parametréw. Oznacza to, ze zagadnienie odwrotne jest niedookres$lone, istnieje
wiecej parametrow do wyznaczenia niz dostepnych danych. Przyczyna tego moze by¢
mata rozdzielczo$¢ spektrometru, zmniejszajaca liczbe informacji pomiarowych. Jesli
w wyznaczanym rozkladzie temperatury $ciezki obserwacji znajduja si¢ miejsca
o szybkich zmianach temperatury, to niedookreslenie zagadnienia nie pozwoli ich
wyznaczy¢. Niedookreslone zagadnienie ma kilka rozwigzan, dla ktéorych wartosé¢
reszt funkcji celu jest mata. W takich przypadkach ogranicza si¢ mozliwe rozwigzania,
do majacych fizyczne uzasadnienie, np. przez natozenie ograniczenia co do gtadkosci
rozwiazania. Podczas rozwigzywania zadania odwrotnego pojawi¢ si¢ moze rowniez
niestabilnos$¢ oraz problem duzych zmian w rozwigzaniu przy matych zmianach wek-
tora pomiarowego.

Dla rozktadu temperatury stabilno$¢ rozwigzania osiggna¢ mozna przez przedsta-
wienie parametrow wyznaczanego profilu w postaci pewnej funkeji lub zespotu funk-
cji bazowych. Wyboru funkcji dokonuje si¢ na podstawie wczesniejszych danych
statystycznych, dotyczacych poszukiwanego profilu. Jezeli mamy dodatkowa wiedzg
na temat badanego procesu, nalezy ja wykorzysta¢ do ograniczenia zbioru mozliwych
rozwigzan. Informacje moga pochodzi¢ z dodatkowych pomiarow innymi metodami.
Rozwiazanie problemu odwrotnego moze wymagaé regularyzacji, ktora modyfikuje
funkcje celu w taki sposdb, by zapewni¢ stabilno$¢ rozwigzania oraz zblizy¢ go do
warto$ci rzeczywistych. Najpopularniejsza metoda jest regularyzacja Tikhonova,
w ktorej do funkcji celu dodany zostaje dodatkowy czton wprowadzajacy dodatkowe
informacje oraz ograniczajgcy zbior rozwigzan, np. do rozwigzan gladkich. W procesie
minimalizacji funkcji celu z czlonem regularyzujacym, rozwazy¢ nalezy stopien wpty-
wu tego cztonu na rozwiazanie. Zbyt duzy wptyw regularyzacji powoduje ograniczenie
wykorzystania informacji zawartych w danych pomiarowych. Regularyzacja ma za
zadanie stabilizacje, rozwigzanie oraz ograniczenie wptywu btedéw pomiaru na rozwig-
zanie. Czton regularyzujacy jest najczesciej funkcjonalem wygtadzajacym. Funkcja celu
z regularyzacjg przyjmuje nastepujaca postac:

L,(x—x,) : ,

Fe®=|y-F[ +a, (107)

gdzie macierz L, wyglada nastepujaco:

(108)
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gdzie I — macierz jednostkowa,

-1 1 0
0 -1 1 ..
L, - , (109)
~1 1
-1 1 0 -1 1 0
0 -1 1 ./|lo -1 1 ..
L = : , (110)
O N P I

Parametr regularyzacji «, wplywa na zmniejszenie réznicy pomigdzy widmem
symulacyjnym oraz widmem pomiarowym, a z drugiej strony gladkos$cia rozwiazania.
Wektor wartosci poszukiwanych xo jest wstepna wartoscig okreslajaca obszar poszu-
kiwan rozwigzania. Regularyzacja z cztonem kary ma kilka zalet, z ktorych gtowna to
dobra aproksymacja rzeczywistego rozwigzania nawet w przypadku slabego uwarun-
kowania nieliniowego operatora F. Oczywiscie zaleta ta pojawia si¢ dla dobrze dobra-
nego parametru regularyzacji, ktorego warto§¢ rozwigzuje problem pomi¢dzy wpty-
wem cztonu regularyzacji na rozwigzanie a dopasowaniem poszukiwanego wektora do
danych pomiarowych. Dostgpne sa rézne metody wyznaczenia parametru o, . Ogolna

zasada jest, ze duza warto$¢ cztonu regularyzacji powoduje duza niedoktadnosé¢ dopa-
sowania widma pomiarowego do widma modelowanego w wyniku rozwigzania za-
gadnienia odwrotnego. Mata warto$¢ cztonu regularyzacji poprawia jako$¢ dopasowa-
nia, niestety jednocze$nie powoduje wzrost wptywu bledéw pomiarowych oraz
oscylacji w wielkosciach wyznaczanych.

Do minimalizacji funkcji celu uzy¢ nalezy metod optymalizacji, ktore podzieli¢
mozna na lokalne oraz globalne. Metody globalne, takie jak metoda algorytméw gene-
tycznych oraz symulowanego wyzarzania, umozliwiajg znalezienie minimum funkcji
posrod wielu miniméw lokalnych. Niestety czas potrzebny do obliczen, tj. liczba ite-
racji powoduje, ze metody takie nie nadaja si¢ do obliczen on-line w celu diagnozo-
wania procesu. Z drugiej za$ strony parametry wyznaczane na podstawie widm podle-
gaja fizycznym ograniczeniom. Ponadto w wigkszosci przypadkow eksperymentator
ma dodatkowe informacje, dzi¢ki ktorym wektor startowy iteracji moze by¢ wybrany
dos¢ blisko obszaru wektora rzeczywistego. W lokalnych metodach optymalizacji
krok iteracyjny przyjmuje postac:

Xp =X +agdy, (111)

gdzie: di — kierunek poszukiwan, o — dlugo$¢ kroku iteracji.
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Istnieje wiele metod wyznaczania kierunku poszukiwan, np. metoda gradientow
sprzezonych:

d, =-g,+84d,,, (112)

gdzie f, jest skalarem dobieranym w zalezno$ci od konkretnej metody.

W innych metodach, np. najwigkszego spadku, kierunek poszukiwan okreslony
jest zaleznoscia:

d, =-B/'g,, (113)

gdzie B w metodzie najwigkszego spadku jest macierzg jednostkowa.
Metoda Newtona polega na rozwiazaniu liniowej aproksymacji pierwszej czesci
rozwinigcia funkcji w szereg Taylora, tj.:

F(x )= F(x)+J(x)(x,,, —x,) =0, (114)

w wyniku czego otrzymujemy nastepujacg postac iteracyjna:

X =X HIX) T (F(x,)-Y) s (115)
a Jakobian okreslony jest nastepujaco:
F(x)  RX)
ox, ox,,
J(x)= : - : . (116)
OF,(x) | OF,()
Ox, ox

n

Metoda Gaussa—Newtona (GN) wykorzystuje informacje o drugich pochodnych,
w ktorej Hesjan wyrazi¢ mozna nastgpujaco:

H(x) =J(x)" J(x) + G(X). (117)

Przyjmujac, ze G(x) jest mate, otrzymuje si¢ aproksymacje Hesjanu z wykorzy-
staniem Jakobianu, wtedy:

d, =—(I(x)" I(x)) " VI(x,), (118)

VI(x) =3(x)" (F(x;)~y)- (119)

Metoda Levenberga—Marquardta jest metoda GN z dodatkowym ttumieniem oscy-
lacji. Parametr ttumienia A, wptywa na kierunek i dtugos$¢ kroku. Podczas kolej-

nych iteracji parametr mozna zmniejszac, kontrolujac przyblizanie si¢ do metody GN
lub metody najwigkszego spadku, tj.:
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d, =—(J(x)" J(x)+ 4D VI(x,), (120)
lub tez
d, :—(J(xk)TJ(xk)+2.Zdiag(H))_1VJ(xk). (121)

W kolejnych krokach iteracyjnych parametr regularyzacji A, moze si¢ zmniejszac,

taka metod¢ nazywamy regularyzowana metode GN. Parametr regularyzacji spetnia¢
powinien nastepujacy warunek [17], [22]:

/1;>0,1£%£r,1im/1;:0 (122)

k k—
Krok iteracyjny [16]
X =X —(ALL+JX)" Ix) [I(x,) (F(x,)—y)+ LLL(x, —x,)]. (123)

Jedna z mozliwych procedur na wyznaczanie parametru regularyzacji w kazdym
kroku iteracyjnym jest wzor [15]:

A = Biin +(A= B2, (124)
Be=n/n.. (125)

Ograniczenia co do wielkosci tak dobieranego parametru okresla si¢ przed proce-
durg optymalizacji. Zmniejszajaca si¢ sekwencja parametrow okresla wielko$¢ reszt
7. Jesli wektor reszt zmniejsza sig, to parametr w kolejnej iteracji jest bliski wartosci
poprzedniej. Jesli wektor reszt zmniejsza si¢ niewiele, parametr zostaje znacznie

zwigkszony w stosunku do wybranej jego wielkosci minimalnej A;;, . Dla kilku po-

czatkowych iteracji wprowadza si¢ wigkszg regularyzacje, a stopniowo zmniejsza si¢
ja wraz z przyblizaniem si¢ rozwigzania do celu.

8. ANALIZA WRAZLIWOSCI ZAGADNIENIA ODWROTNEGO

Rozwiazujac zagadnienie odwrotne w pomiarach in situ widm dla konkretnego
procesu przewaznie jestesmy zorientowani co do przewidywanych zakresow tempera-
tury oraz zawartosci poszczego6lnych sktadnikow. Szczegdlnie jesli pomiary widm
mialyby by¢ wykonywane w celu diagnostyki on-line obiektow z procesami spalania.
Mozna wigc przeprowadzi¢ analize¢ wplywu zmian wyznaczanych parametrow na
widmo. Analiza wrazliwos$ci powinna uwzglednia¢ wplyw zmian temperatury oraz
koncentracji wszystkich sktadnikow znajdujacych si¢ w mieszaninie gazowej na wid-
mo absorpcyjne lub emisyjne. Umozliwi ona okreslenie mozliwo$ci wyznaczania po-
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szczegoOlnych sktadnikow czy tez temperatury na $ciezce obserwacji. Dla dedykowa-
nych systemow diagnostyczno-pomiarowych wybra¢ mozna najlepszy zbior dtugosci
fal, zapewniajac pozadane cechy uktadow monitorujacych proces. Czuto$¢ i selektyw-
no$¢ pomiaru determinowana jest sktadem mieszaniny. Analiza wrazliwos$ci okresla
zdolno$¢ wyznaczenia konkretnego parametru przy zaklocajacym wptywie innych
parametréw. Zmiana absorpcji od temperatury dla jednorodnej $ciezki pomiarowe;j
moze by¢ zapisana nastgpujaco:

da o oy
— —exp(—al)l— =724, 126
or ~ PN G =T op (150
gdzie: y=al oraz r=exp(—al), a(T) — monochromatyczny wspotczynnik pochta-
niania.
Intensywno$¢ promieniowania pewnej dtugosci fali zapisa¢ mozna jako:

I=B(T)(1—exp(—al)) = B(T)a, (127)

gdzie: B(T) — intensywnos$¢ promieniowania Plancka dla ciata doskonale czarnego,
[ — dhugosci Sciezki pomiarowej, a = a(T) — absorpcyjno$¢ monochromatyczna.
Wplyw zawarto$ci danego sktadnika na transmisyjnos$¢ okreslony jest nastgpujaco:

61__6_;(1

o° 128
oc oc (128)

Intensywno$¢ promieniowania przy zmianach temperatury zmienia si¢ z dwoch
powodow: zmiany intensywnosci promieniowania ciata doskonale czarnego oraz ab-
sorpcyjnosci sktadnikéw. Promieniowanie Plancka dla danej dlugosci fali mozna
przedstawic nastepujaco:

ok

BAT)y=—""—7—,
@D exp(c,A/T)—1

(129)

Zmiana promieniowania Plancka dla zmiany temperatury okreslona jest nastgpuja-
co:
OB cc,Aexp(c,A/T)

9 _ , 130
oT T [exp(c,A/T)—1] (130)

Ostatecznie zalezno$¢ zmiany promieniowania od temperatury wyrazi¢ mozna na-
stepujacym wzorem:
ol

—:B(T)z'a—ZvLa
oT or

cc,Alexp(c, A/ T)
T*[exp(c,A/T) =1

(131)
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W przypadku niejednorodnosci Sciezki pomiarowej do celow obliczeniowych oraz
analizy, dzielimy ja na N warstw, w ktorych zaktadamy homogeniczno$¢ parametréw
(temperatury i zawartosci sktadnikow). Jesli transmisyjnos¢ pojedynczej warstwy
oznaczona zostanie przez 7, , to transmisyjno$¢ calej badanej $ciezki jest iloczynem
poszczegdlnych transmisyjnosci. W przypadku pomiardow pasywnych, intensywno$¢
promieniowania docierajacego do obserwatora oblicza si¢, wykorzystujac rownanie
transportu energii radiacyjnej. W modelu warstwowym parametry odnoszace si¢ do
catosci analizowanej §ciezki pomiarowej definiowane sg przez wykorzystanie parame-
trow charakteryzujacych kazda z warstw. W celu okreslenia wptywu poszczegdlnych
czynnikow w okre§lonej warstwie na intensywnos$¢ promieniowania nalezatoby obli-
czy¢ odpowiednie pochodne czastkowe. Analiza taka pokazuje wptyw kazdego para-
metru na promieniowanie w mierzonym zakresie dlugosci fal oraz mozliwos¢ jego
wyznaczenia przez analiz¢ promieniowania [8].

Niejednorodno$¢ $ciezek pomiarowych uwzglednia si¢ najczesciej] w przypadku
pomiardw pasywnych intensywnosci promieniowania. Widmo emisyjne docierajace
do obserwatora zlezy od temperatury oraz zmian transmisyjnosci §ciezki pomiarowej
liczonej od obserwatora w przeciwleglym kierunku. Stad tez analiz¢ niehomogenicz-
nych Sciezek pomiarowych przeprowadza si¢ z wykorzystaniem funkcji wag okreslo-
nych nastepujagcym wzorem [9], [34]:

G0
ol

Funkcje wagi wskazujg na okreslong cze$¢ catkowitej intensywnosci promienio-
wania, jaka dociera do obserwatora z danego miejsca $ciezki obserwacji. Intensyw-
no$¢ promieniowania $ciezki pomiarowej docierajacego do obserwatora jest wazona
sumg intensywnosci promieniowania w poszczeg6élnych warstwach. A wiec funkcje
wagi okreslajg warstwy o najwigkszych zmianach transmisyjnosci, a co za tym idzie
wskazujg region na $ciezce pomiarowej, w ktorym mozna wyznaczaé¢ poszukiwane
parametry. Poniewaz funkcja wagi jest pochodng transmisyjnosci optycznej po dro-
dze, bedzie wiec miala ona najwieksza warto$¢ tam, gdzie wystepuje silna absorpcja.
Przy czym im dalej od obserwatora, tym transmisyjno$¢ mniejsza. Jesli duza lokalna
warto$¢ absorpcji wystepuje dla miejsca, w ktorym transmisyjno$¢ liczona od obser-
watora jest mata, to zmiana transmisyjnosci nie bedzie tam miata duzych wartosci.
Jesli zainteresowani jesteSmy intensywno$cig promieniowania poszczegolnych
warstw, wyznaczy¢ musimy, dla jakich liczb falowych docierajace promieniowania
pochodzi wiasnie z tej warstwy [8], [9].

Do analizy niejednorodnych $ciezek pomiarowych za pomoca funkcji wag wykorzy-
stane zostanie modelowanie w $redniej podczerwieni, ze Srednig rozdzielczoscia spek-
tralng (10-25 cm™). Zaleznosci pomiedzy poszukiwanymi parametrami a promieniowa-
niem opisuyje nieliniowy uklad rownan wykorzystujacy rownanie transportu energii
radiacyjnej. Analityczny opis zalezno$ci transmisyjnosci od poszczegdlnych parame-

W= (132)
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trow nie jest mozliwy, gdyz zalezy ona od koncentracji, ci$nienia i temperatury. Do
zobrazowania funkcji wag wykorzystano transmisyjno$¢ pasma CO, okoto 4,3 pum.
Funkcje wag zostang unormowane do jedno$ci, co umozliwi zobrazowanie wplywu
rozktadu temperatury na funkcje wagi. Dla kazdej liczby falowej funkcja wagi ma cha-
rakterystyczny ksztatt. Przeanalizujemy typowy rozktad temperatury wystepujacy
w procesach spalania, ktory mozemy okresli¢ jako osiowo-symetryczny z maksimum
temperatury w $rodku. Jesli szeroko$¢ potowkowa funkcji wagi zajmuje duzg czgs$c
sciezki optycznej, to za pomoca tej dlugosci fali wyznaczy¢ mozemy jedynie $rednie
wiasciwosci kilku warstw. Oznacz to, ze szerokie funkcje wagi nie pozwola na wyzna-
czanie struktury $ciezki pomiarowej. Jesli pomiar wykonywany jest z matg rozdzielczo-
Scia, to funkcje wag na poszczegolnych liczbach falowych beda na siebie zachodzié, co
oznacza zmniejszenie liczby niezaleznych informacji. Funkcje wagi rozpatrzone zostang
na podstawie kilku rozktadéw temperatury oraz dtugosci §ciezek obserwacji.
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Rys. 51. Rozktad temperatury wzdhuz $ciezki pomiarowej oraz transmisyjnos¢ (profil 1, 1 m)
Fig. 51. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 1, 1 m)
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Rys. 52. Unormowane i zwykte funkcje wagi (profil 1, 1 m)
Fig. 52. The normalized and normal weighting function (profile 1, 1 m)
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Fig. 53. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 1, 2 m)
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Fig. 54. The normalized and normal weighting function (profile 1, 2 m)

a)
; Pr|i| 1 " ) ““ '
g
y ,l,',l'mnnu','.l.%'g’;’w |
]
a 1500

.
05 10 15 20 25 30 35 40
Droga pomiarowa [m]

b)

o

i
iy
T H
vy

.y
7

=
77
/""
Py
=

=
b
’0’
=
e
-
—
—

i
7
2
=
e
=y

——
e

=
——

e
7

=

sy

P~
B
L

e

A
e
=
=
e

=
=
e
e
o

e
=
s
7
=

s

T

=

E

e
e
s
=
e
S
e
e

MR @ W o
n
°

Transmisyjnos¢
o o & o

o
=3

Droga

2000 2100

obserwacji [m] ©

2200 2300
Liczba falowa [1/cm]

E
=)

2400 2500

Rys. 55. Rozktad temperatury wzdtuz $ciezki pomiarowej oraz transmisyjnos¢ (profil 1, 4m)
Fig. 55. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 1, 4 m)

147



148

b)
1 Profil 1
10
E

5
E 0
50 .
40 .
E) E
£ s 5
[y o

0
23
V0 200 0 g4

2300 2400 a0
Liczba falowa [1/em] 2500

Rys. 56. Unormowane i zwykte funkcje wagi (profil 1, 4 m)
Fig. 56. The normalized and normal weighting function (profile 1, 4 m)
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Fig. 57. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 1, 8 m)
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Fig. 59. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 2, 2 m)
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Fig. 60. The normalized and normal weighting function (profile 2, 2 m)
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Fig. 61. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 2, 4 m)
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Fig. 62. The normalized and normal weighting function (profile 2, 4 m)
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Rys. 65. Rozktad temperatury wzdhuz $ciezki pomiarowej oraz transmisyjnos¢ (profil 3, 4 m)
Fig. 65. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 3, 4 m)
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Rys. 66. Unormowane i zwykte funkcje wagi (profil 3, 4m)
Fig. 66. The normalized and normal weighting function (profile 3, 4 m)
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Fig. 67. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 4, 2 m)
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Rys. 68. Unormowane i zwykte funkcje wagi (profil 4, 2 m)
Fig. 68. The normalized and normal weighting function (profile 4, 2 m)
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Rys. 69. Rozktad temperatury wzdtuz Sciezki pomiarowej oraz transmisyjno$¢ (profil 4, 4 m)
Fig. 69. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 4, 4 m)
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Fig. 70. The normalized and normal weighting function (profile 4, 4 m)
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Rys. 71. Rozktad temperatury wzdhuz $ciezki pomiarowej oraz transmisyjnos¢ (profil 5, 2 m)
Fig. 71. Temperature profile and transmissivity of measurement path (profile 5, 2 m)
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Rys. 72. Unormowane i zwykte funkcje wagi (profil 5, 2 m)
Fig. 72. The normalized and normal weighting function (profile 5, 2 m)
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Fig. 74. The normalized and normal weighting function (profile 5, 4 m)

Z przeprowadzonych obliczen funkcji wag, ktorych wyniki zaprezentowano na ry-
sunkach 51-74, wynika, ze ksztalt funkcji wag zalezy od: zawartosci sktadnikow, dtu-
gosci Sciezki, temperatury oraz ksztattu jej rozktadu. Dla unormowanej do jednosci wagi
obserwowa¢ mozna przesuniecie maksimow wraz ze zmiang ksztaltu rozktadu oraz
sredniego poziomu temperatury rozktadu. Zwykle funkcje wagi pokazujg natomiast
warto$ci wag, z jakim intensywno$¢ promieniowania na danej dtugosci fali wchodzi do
intensywnosci obserwowanej przez sonde (/ = 0). Wzrost dlugosci drogi optycznej po-
woduje wzgledne przesuniecie (w stosunku do dtugosci drogi pomiarowej) maksimum
funkcji wagi dla danego kanalu w strong punktu obserwacji (2015 cm™'). Wzrastaja
wartosci funkcji wag w kanatach spektralnych o stabszym tlumieniu, np. na koncach
pasma wibracyjnego CO, (2050-2150 cm™). Jesli w danym pasmie spektralnym na
obserwowany sktadnik naktada si¢ pasmo od innych gazow, to maksimum funkcji wagi
przesunigte zostaje w kierunku obserwatora, dodatkowo zmniejsza si¢ jego amplituda.
Wazrost wartosci temperatury konkretnej warstwy zmienia rozktad transmisyjnosci w kie-
runku granicy pasma wibracyjnego i pobudzane s3 bardziej jego brzegi (2050-2250 cm™).
Dla tych samych pozioméw granicznych temperatury zmiana jej rozkladu wptywa na
zmiang jej gradientu. W promieniowaniu bardziej widoczne bedg miejsca o duzym gra-
diencie temperatury z powodu silnych zmian transmisyjnosci tych warstw, co powoduje
skupienie w tym obszarze wigkszych warto$ci funkcji wagowych. Najbardziej charakte-
rystycznym dla typowych proceséw spalania jest rozktad osiowo-symetryczny lub pra-
wie osiowo-symetryczny, majacy maksimum temperatury w Srodku drogi optyczne;.
Dla tego rodzaju rozktadow maksymalne wartosci funkcji wagi rozktadaja si¢ od punktu
obserwacji do punktu temperatury maksymalnej. Przekraczajac na $Sciezce pomiarowej
punkt temperatury maksymalnej, mamy do czynienia z obnizeniem efektywnosci esty-
macji parametrow rozktadu temperatury. W takim przypadku wykonywany jest pomiar
promieniowania z dwu stron $ciezki obserwacji, lub jesli to wskazane, zatozenie osiowe;j
symetrycznos$ci rozktadu.
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9. POMIARY I ICH ANALIZA

Wstepne pomiary widma promieniowania plomienia przeprowadzone zostaty
z wykorzystaniem palnika laboratoryjnego. Na rysunkach 75 i 76 wida¢ charaktery-
styczne cechy spektralne dwutlenku wegla oraz pary wodnej. Na tle cato$ci promie-
niowania w zakresie §redniej podczerwieni zdecydowanie najwicksza emisyjnos¢ ma
CO; w pasmie spektralnym 2000-2500 cm ™. W zakresie 3000-3500 cm ' oraz 1000—
2000 cm™' widoczna jest emisyjno$é pary wodnej. W przedstawionych pomiarach nie
wida¢ cech tlenku wegla, dlatego wnioskowaé mozna, ze proces spalania przebiegat
efektywnie. Wykorzystujac model statystyczny SNB transmisyjnosci gazow, zaaprok-
symowano (rys. 76) widmo emisyjne dwutlenku wegla w zakresie 20002250 cm™'.
Zakres spektralny 2250—2400 cm ™' odpowiada absorpcji promieniowania przez zimny
dwutlenek wegla znajdujacy sie¢ miedzy mierzonym procesem a spektrometrem.
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Rys. 75. Radiancja spektralna mierzona dla palnika laboratoryjnego
Fig. 75. Laboratory burner spectral radiance

*

e

T

09-

Absgrpcja
';' 0.8 Powietrza
= atmosferycznego E
@ 0.7

Iy

F
£osr g
= )
3 o
205}

©
T 04+
c

Widmo 4
emisyjne

<
T 03
©

.——""E

Pomiar
0.2t

01t

oL . . . . \ . .
2050 2100 2150 2200 2250 2300 2350 2400 2450
Liczba falowa [1/cm]

Rys. 76. Poréwnanie widma modelowanego z widmem mierzonym palnika laboratoryjnego
Fig. 76. Comparison of laboratory burner measured and calculated spectral radiance
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Pomiary widm promieniowania przeprowadzone zostaty na stanowisku do spalania
gazdw ze zgazowywarki biomasy o mocy 0,5 MW [8], [38]. Plomien byl rozpalany
z wykorzystaniem palnika gazowego. Spektrometr byl oddalony od goracej strefy,
stad we wszystkich widmach obserwowa¢ mozna absorpcje CO, znajdujacego si¢
wietrzu, wykonano pomiar absorpcji atmosferycznego dwutlenku wegla na tej samej
odlegtosci jak w przypadku pomiaru plomienia (rys. 77). Zrédtem promieniowania
byly nagrzane elementy palnika. Zakres spektralny 2300-2400 cm™' jest zdominowa-
ny przez absorpcje zimnego CO, znajdujacego si¢ w powietrzu. Efekt ten mozna wye-
liminowa¢, stosujac sonde swiattowodowg oraz $wiattowodd do transmisji promienio-
wania z analizowanego procesu do spektrometru.
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Rys. 77. Widmo absorpcyjne dwutlenku wegla Rys. 78. Przyktad widma emisyjnego:
zawartego w powietrzu a — podczas normalnej pracy palnika, pomiar
Fig. 77. Atmospheric carbon dioxide prostopadle do osi ptomienia, b — podczas rozpalania
absorpion spectrum Fig. 78. The emission from the flame showing CO2

spectrum (measurement from the side
of combustion chamber)

Dhugos¢ obserwowanego ptomienia wynosita okoto 2 m. W pomiarach od strony
wylotu spalin odlegto$¢ pomiedzy palnikiem a otworem inspekcyjnym wynosita 8§ m.
Na drodze tej spaliny ochtadzaja si¢ w wyniku oddawania ciepta do chtodzonych $cian
komory. Dlatego tez promieniowanie ptomienia jest absorbowane przez spaliny znajdu-
jace si¢ na Sciezce pomiarowej. Spaliny maja mniejszg temperature od warstw plomie-
nia, dlatego na tle goracej strefy ptomienia powodujg absorpcj¢. Emisja oraz absorpcja
promieniowania nastgpuje w okreslonych zakresach spektralnych (rys. 78, 79).

Pokazany na rysunkach 78 oraz 79 zakres spektralny podzieli¢ mozna na kilka cze-
$ci. W zakresie 2300-2400 cm™' obserwowaé mozna silng absorpcje promieniowania
przez chtodniejszy dwutlenek wegla, znajdujacy si¢ w kanale ze spalinami (rys. 78).
W nastepnej czesci 2150-2300 cm™' zaobserwowaé mozna emisje promieniowa-
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nia dwutlenku wegla zaraz po zaptonie oraz absorpcj¢ podczas dalszej pracy palnika
ze wzgledu na nagrzewanie si¢ kanatu ze spalinami. Zaraz po zaptonie ptomien ma
stosunkowo niskg temperature i promieniowanie CO, nastgpuje w zakresie 2150—
2300 cm™! (rys. 79b). Zwiekszanie temperatury ptomienia powoduje zwiekszenie emisji
promieniowania dwutlenku wegla w trzecim zakresie 2100-2200 cm ™' (rys. 79a).
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Rys. 79. Przyktad widma emisyjnego mierzonego podczas normalnej pracy palnika,
pomiar od strony wylotu spalin
Fig. 79. The emission from the flame showing CO2 spectrum
(measurement along combustion chamber)
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Rys. 80. a — widmo emisyjne podczas wygaszania ptomienia mierzone od strony wylotu spalin,
b — przejscie linii emisyjnych CO w linie absorpcyjne (pomiar prostopadle do osi plomienia)
Fig. 80. a — emission spectra measured along combustion chamber, b — transmission from emission
to absorption CO lines (measurement from the side of combustion chamber)

W widmie od strony wylotu spalin obserwuje si¢ wyzszy poziom promieniowania
o charakterze ciaglym (2500-2400 cm™') W przypadku pomiaréw z boku komory
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spalania (rys. 78) odlegto$¢ pomiedzy plomieniem a spektrometrem wynosita 1 m.
Absorpcja przez powietrze atmosferyczne byla wigc mniejsza niz dla pomiarow od
strony wylotu spalin. Gdy spektrometr zostal ustawiony od strony wylotu spalin, pro-
mieniowanie pochodzace od ptomienia pokonuje okoto 6 m w kanale ze spalinami
oraz 1,5 m w powietrzu atmosferycznym. W zakresie 1900-2150 cm ' widoczne sg
linie rotacyjne pary wodnej. Dla spektrometru ustawionego od strony wylotu spalin
linie spektralne pary wodnej maja charakter absorpcyjny oraz emisyjny. Dla spektro-
metru ustawionego z boku palnika linie pary wodnej maja charakter emisyjny.

Na rysunku 80 widoczne sg wyraznie absorpcyjne linie rotacyjne tlenku wegla
(2050-2230 cm™'). Podczas powolnego procesu wygaszania linie te oznaczaja, ze
w spalinach jest duza zawarto$¢ tlenku wegla. Linie rotacyjne CO widoczne sg na tle
emisyjnych cech CO,, pochodzacych z ptomienia (20502250 cm™). W takcie proce-
su powolnego zmniejszania si¢ wielkosci ptomienia oraz jego temperatury obserwo-
waé mozna zmniejszanie si¢ intensywnosci promieniowania CO,. Zmniejszanie tem-
peratury ptomienia powoduje mniej efektywna konwersje CO w COs,.

Na rysunku 80b pokazane jest widmo z wyraznymi cechami emisyjnymi CO. Po-
miar wykonany byt podczas znacznego zmniejszenia si¢ temperatury ptomienia. Powo-
dowato to wigksza zawarto$¢ CO poza obszarem ptomienia. W dalszym ciggu do palni-
ka dostarczane byly gazy ze zgazowywarki o duzej zawartosci CO. Spektrometr
ustawiony byt z prostopadle do osi ptomienia w odlegtosci ponad 2 m od wylotu palni-
ka. Po obu stronach komory spalania, znajduja w tym miejscu otwory inspekcyjne.
Promieniowanie nie pochodzito wigc od nagrzanych $cian komory spalania, stad moz-
liwos¢ uwidocznienia si¢ pasma CO w postaci linii emisyjnych. Po pewnym czasie tem-
peratura spalin zmniejszyla sie, a linie emisyjne CO przeszty w linie absorpcyjne.
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Rys. 81. Absorpcyjne widmo pomiarowe wysokiej rozdzielczosci
(1 em™, apodyzacja trojkatna) zawierajgce linie spektralne CO oraz CO:
Fig. 81. CO and CO: transmissivity spectrum measured with 1 cm™ resolution
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Na rysunku 81 przedstawiono widmo obserwowane od strony wylotu spalin
w trakcie wygaszania plomienia. Widoczne sg w nim cechy absorpcyjne tlenku wegla
(1950-2250 cm™"), poniewaz byt on nadal dostarczany do palnika ze zgazowywarki.
W zakresie 2250-2380 cm ' widoczna jest absorpcja dwutlenku wegla. Jest to przy-
ktad, ktéory mozna nazwa¢ pasywnym widmem absorpcyjnym. Jest ono pasywne, po-
niewaz jako zrodta promieniowania zostalo wykorzystane naturalne promieniowanie
goracych elementow palnika.

Widmo z rysunku 81 poddano wygladzeniu w kanalach o szerokosci 10 cm™. Stad
tez powstalo widmo przedstawione na rysunku 82, ktore mozna analizowac ilo§ciowo
z wykorzystaniem modeli SNB. Do dalszej analizy przyjeto jednorodno$¢ temperatury
oraz koncentracji CO i1 CO; na $ciezce obserwacji przez ptomien. Z wykorzystaniem
modelu SNB dopasowano widmo pomiarowe do widm symulacyjnych CO oraz CO».
Obliczona temperatura wyniosta 400 K, co jest bliskie pomiarom termoparami. Infor-
macje, wyznaczone z wykorzystaniem modelu SNB, postuzyly jako warto$ci startowe
dla dalszej analizy wykorzystujacej doktadne modele gazéw (Hitran, Hitemp oraz
modelowanie charakterystyki spektralnej spektrometru).

0,8

0,6

Transmisyjnosé

0,4

—— pomiar
== CO2 model
02 | == CO model

2050 2100 2150 2200 2250 2300 2350 2400

Liczba falowa [1/em]

Rys. 82. Porownanie widma pomiarowego niskiej rozdzielczosci z widmami symulacyjnymi
dla CO oraz CO2
Fig. 82. Comparison of measured and simulated CO and CO2 low resolution spectrum

Na rysunkach 83 i 84 pokazano dopasowanie widma pomiarowego do widma
symulacyjnego w przypadku pomiaréw spektrometrem FTIR o rozdzielczosci 1 cm™
i zastosowaniu apodyzacji trojkatnej. Otrzymano wynik 7' = 390 K, utamek obje-
tosciowy zawartosci CO 0,01, CO, 0,015, para wodna 0,1. Sg to wielkosci odniesio-
ne do $ciezki optycznej o dtugosci jednego metra. Pomiar wykonany byt na dlugosci
8 m.
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Rys. 83. Poréwnanie widma pomiarowego z widmami symulacyjnymi dla CO oraz CO2
(rozdzielczo$¢ 1 cm™)
Fig. 83. Comparison of measured and simulated CO and COz spectrum (1 cm™ resolution)
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Rys. 84. Poréwnanie widma pomiarowego z widmem symulacyjnym dla CO
(rozdzielczo$¢ 1 cm™): a — transmisyjno$¢, b — absorbancja
Fig. 84. Comparison of measured and simulated CO spectrum (1 cm™ resolution),
a — transmissivity, b — absorbance

9.1. PODSUMOWANIE I WNIOSKI

Jest potrzeba monitorowania réznorodnych procesow, w ktorych zachodzi emisja
gazo6w. Do procesow takich, odgrywajacych ostatnio coraz wigksza rolg, zaliczamy
spalanie biomasy. Poniewaz spalaniu podlegajg substancje lub tez gazy powstate pod-
czas zgazowywania substancji o réznym sktadzie, proces taki wymaga metod pomia-
rowych analizujacych zachodzace zjawisko w miejscu jego zachodzenia. Dostep do
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procesu umozliwiajg spektrometry o otwartej Sciezce pomiarowej, pozwalajace na
wykonanie pomiaréw zdalnych. Za pomoca takich urzadzen tworzy¢ mozna aktywne,
jak 1 pasywne konfiguracje pomiarowe. W niektorych procesach, szczegodlnie zacho-
dzacych w zamknietych obiektach, mozliwy jest jedynie pasywny pomiar widm emi-
syjnych.

Mierzone widma, a szczeg6lnie emisyjne, nie moga by¢ analizowane w klasyczny
sposob znany ze spektroskopii laboratoryjnej. Gtéwne powody, to: zmiana zarowno
sktadnikow, jak i ich temperatury, wystepujace nieliniowo$ci pomiedzy mierzonym
widmem a zawartos$cia sktadnika charakterystyczne dla badanych $ciezek pomiaro-
wych. Do analizy takich widm wykorzysta¢ nalezy modele transmisyjnosci gazow.
Dla widm emisyjnych wykorzysta¢ nalezy rownanie transportu energii radiacyjnej.
Modelowanie widma potraktowa¢ mozna jako zagadnienie bezposrednie, w ktorym na
podstawie wielkosci takich, jak zawarto$¢ oraz temperatura sktadnikow wyznaczamy
odpowiednie widmo. Zagadnienie odwrotne bedzie polegato na wyznaczeniu zawartosci
sktadnikow 1 temperatury na podstawie zmierzonego widma. W procesie iloSciowej
analizy wynikéw pomiarow mamy do czynienia wtasnie z zagadnieniem odwrotnym.

Aby okreslic mozliwos$ci wyznaczania poszczegolnych parametrow nalezy prze-
prowadzi¢ analize wrazliwos$ci. Oczywiscie wykonuje si¢ ja dla przewidywanych za-
kresow wyznaczanych wartosci.

Praktyczne zastosowanie opisanej metody przedstawione zostato na przykladzie
pomiarow widm ze zgazowywarki biomasy. Wyznaczono zawarto$¢ sktadnikéw oraz
temperatury na podstawie widm mierzonych pasywnie.
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INFORMATION RETRIEVAL FROM IN-SITU EMISSION AND
ABSORPTION SPECTRUM MEASUREMENTS OF
GASES BASED ON MATHEMATICAL MODELING

This article presents analysis method of mid-infrared spectrum, based on mathematical modeling.

Such method allow, determining information from in-situ spectrum measurements of gases. Processes
such as combustion or substance gasification are characterized by not only gas concentration variation but

also

temperature fluctuation. Direct models, based on mathematical modeling, transform temperature and

gas concentration into emission or absorption spectrum. Parameter retrieval based on spectrum measure-
ment is called an inverse problem.






pomiary nierownosci powierzchni,
dyfrakcja i rozpraszanie swiatla,
metody i techniki pomiaru

Czestaw LUKIANOWICZ*

SKATEROMETRIA POWIERZCHNI NIEROWNYCH

W pracy przedstawiono podstawy pomiaréw nierdwnosci powierzchni z wykorzystaniem zjawiska
rozpraszania $wiatta. Pomiary takie znajdujg zastosowanie w wielu dziedzinach nauki i techniki, miedzy
innymi w takich, w ktorych pojawia si¢ potrzeba dokonania szybkiej i bezstykowej oceny nierdéwnosci
precyzyjnie obrobionych powierzchni. Praca w syntetycznej formie opisuje podstawowe teorie wyja-
$niajace zjawisko rozpraszania §wiatla przez powierzchnie nieréwne oraz najwazniejsze techniki i me-
tody pomiaru nieréwnosci powierzchni oparte na analizie $wiatla rozproszonego przez powierzchnie.
Wiekszos¢ z tych metod pozwala ocenia¢ nierownosci stosunkowo gtadkich powierzchni, ktorych wy-
sokos$¢ nierdwnosci jest porownywalna z dtugoscia fali §wiatla. W koncowej czesci pracy sformutowa-
no wnioski wynikajace z przeprowadzonych rozwazan i analiz. Wnioski te, podobnie jak cata praca,
moga by¢ punktem wyjscia do dalszych badan w zakresie skaterometrii powierzchni nierownych.

1. WPROWADZENIE

1.1. NIEROWNOSCI POWIERZCHNI I ICH POMIAR

Powierzchnie rzeczywiste sg na og6t nierdéwne. Pierwotng przyczyng istnienia nie-
réwnosci powierzchni jest korpuskularna budowa materii. Jednak najwickszy wptyw
na postaé, strukturg i wymiary nier6wno$ci powierzchni majg te procesy, w wyniku
ktorych ksztattowana jest powierzchnia przedmiotu. Nierowno$ci powierzchni przed-
miotdw tworzonych przez cztowieka przyjmuja najczesciej charakterystyczna postac,
zalezng w gtownej mierze od zastosowanych narzedzi, materiatoéw i sposobow obrobki
powierzchni [14], [13]. Majg one wplyw na wiele roznorodnych wilasciwosci po-
wierzchni. Dlatego tez w wielu dziedzinach nauki i techniki wystepuje potrzeba ilo-
sciowej oceny nierownosci powierzchni. Dokonanie takiej oceny wymaga przede
wszystkim odpowiedniego — czesto znormalizowanego — opisu powierzchni nierow-
nych. Opis ten jest na ogoél uproszczony i dostosowany do aktualnego stanu techniki

* Politechnika Koszalinska, Wydziat Mechaniczny, Katedra Inzynierii Produkcji, Zaktad Metrologii
i Jakosci, ul. Ractawicka 15-17, 75-620 Koszalin.
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pomiarowej. Zmienia si¢ on wraz z rozwojem tej techniki i staje si¢ coraz petniejszy.
Swiadczg o tym miedzy innymi zmiany w normach krajowych i miedzynarodowych,
dotyczacych struktury geometrycznej powierzchni, zachodzace w ostatnich kilkudzie-
sieciu latach. Normy te zawieraja coraz wigcej parametrow i funkcji charakteryzuja-
cych powierzchnie nieréwne. W celu ilosciowej oceny nierdéwnosci powierzchni,
opracowano takze kilka r6znorodnych sposobow, pozwalajacych mierzy¢ wybrane
geometryczne wlasciwosci powierzchni nierownych. Ilosciowemu opisowi nierowno-
$ci powierzchni oraz réznym metodom ich pomiaru poswiecono wiele artykutow,
rozpraw naukowych, a takze liczne ksigzki. Najbardziej fundamentalne opracowania
ksigzkowe w tym zakresie zostaly przygotowane przez D.J. Whitehouse’a [71], [70],
T.R. Thomasa [63], K.J. Stouta i L. Blunta [59]. Z ksiazek polskich trzeba tu wymie-
ni¢ prace B. Nowickiego [48], M. Wieczorowskiego, A. Cellarego i J. Chajdy [72],
K.E. Oczosia i V. Lubimova [49] oraz P. Pawlusa [53].

Pomiary nierdwnosci powierzchni dokonywane sa zar6wno w laboratoriach ba-
dawczych, jak i w warunkach produkcyjnych. Wazna role w tych pomiarach odgrywa-
ja metody optyczne, a wsrod nich metody oparte na zjawisku rozpraszania $wiatla
przez powierzchnie nierowne. Od kilkunastu lat obserwuje si¢ wzrost zainteresowania
metodami pomiaru nierdwnosci powierzchni wykorzystujacymi rozpraszanie $wiatla.
Zbiodr takich metod oceny i pomiaru nierownosci powierzchni nazywany jest niekiedy
skaterometrig nieréwnosci powierzchni [15] Iub skaterometrig powierzchni obrobio-
nych [4], [38]. Stowo skaterometria (ang. scatterometry) ma szersze znaczenie. Ozna-
cza ono techniki pomiarowe oparte na wykorzystaniu zjawiska rozpraszania promie-
niowania. Dzigki takim metodom pomiarowym mozliwa jest na przyklad ocena
chropowatosci powierzchni podczas ruchu przedmiotu mierzonego [68], [69], [36],
[37], co ma istotne znaczenie w zastosowaniach praktycznych. Mimo wielu zalet — do
ktorych mozna zaliczy¢ przede wszystkim bezstykowy sposéb pomiaru, krotki czas
pomiaru, a takze wysokg czuto$¢ — istotna przeszkoda w rozwoju i szerszym wykorzy-
staniu tych metod jest ztozono$¢ zjawiska rozpraszania §wiatla przez powierzchnie
nierowne. Jednym z najwazniejszych celow niniejszej pracy jest petniejsze przedsta-
wienie tego zjawiska, ze wzgledu na mozliwosci jego wykorzystania w metrologii
nierownosci powierzchni.

1.2. ZJAWISKO ROZPRASZANIA SWIATEA

Ze zjawiskiem rozpraszania $wiatla przez nierdwnosci powierzchni spotykamy si¢
bardzo czesto. Wzrokowe postrzeganie wigkszosci otaczajacych nas obiektow jest
mozliwe dzigki temu, Ze nierowne powierzchnie tych obiektow odbijaja i rozpraszaja
padajgce na nie $wiatto. Oko ludzkie doskonale reaguje na efekt rozpraszania §wiatta
i fatwo odroznia powierzchnie odbijajace $wiatlo w sposob zwierciadlany od po-
wierzchni nieréwnych, ktore rozpraszajg $wiatto w wielu kierunkach. Wizualna ob-
serwacja powierzchni, ustawianej pod réznymi katami w stosunku do obserwatora
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i padajacego na nig $wiatta, umozliwia wykrycie drobnych wad, rys, znieksztatcen
1 zanieczyszczeh powierzchni. Wizualna obserwacja powierzchni czgsto jest wspoma-
gana takze przyrzadami optycznymi, takimi np. jak lupa lub mikroskop. Moze by¢ ona
podstawa jakosciowej oceny stanu powierzchni. IloSciowa ocena tego stanu wymaga
wlasciwej interpretacji zjawiska odbicia §wiatta od powierzchni oraz przeprowadzenia
odpowiednich pomiarow.

Oddziatywanie §wiatta z materig odbijajacego go obiektu rozpatruje si¢ najczesciej
jako skomplikowany proces elektrodynamiczny. Polega on na pobudzaniu do drgan
natadowanych elektrycznie czasteczek obiektu. Wymuszone drgania czasteczek —
wywotane przez elektromagnetyczng falg Swietlna, padajaca na powierzchnie obiektu
— generujg wtorne fale elektromagnetyczne. Te wtorne fale sa spojne i interferuja ze
soba. W tym wyraza si¢ ogolna zasada Huygensa—Fresnela, stanowigca podstawe op-
tyki falowej [10]. Procesy generacji i interferencji fal wtornych decyduja o kierunku
propagacji i natgzeniu fali odbite;.

Jesli powierzchnia odbijajaca jest idealnie ptaska i optycznie jednorodna, to kieru-
nek propagacji ptaskiej fali §wiatta, odbitej od tej powierzchni, okreslony jest prawem
odbicia $wiatla 1 zalezy od kierunku propagacji fali padajacej. Fala $wietlna odbita od
takiej powierzchni nie ulegnie rozproszeniu. Mozna wykazac, ze w tej sytuacji, zgod-
nie z zasadg Huygensa—Fresnela, wynik interferencji fal wtornych bedzie zerowy dla
wszystkich kierunkow, z wyjatkiem kierunku odbicia zwierciadlanego. Co si¢ jednak
stanie, gdy powierzchnia odbijajaca $wiatlo bedzie powierzchnig nieréwna? Odpo-
wiedz na to pytanie nie jest prosta. W przypadku pewnych powierzchni nieréwnosci
moga wystegpowaé w postaci oddzielnych wglebien lub wzniesien, powodujacych
miejscowe, lokalne odstepstwa powierzchni od idealnej ptaszczyzny. Znacznie czg-
ciej nierownosci przyjmuja posta¢ okresowych lub nieokresowych odchylen od
ptaszczyzny, wystepujacych w wielu punktach powierzchni. Na postawione wczesniej
pytanie mozna udzieli¢ jedynie bardzo ogolnej odpowiedzi. Pojawienie si¢ na po-
wierzchni odbijajacej nawet niewielkich nieréwno$ci zmieni przebieg procesu interfe-
rencji fal wtornych. W rezultacie tego fala §wietlna, odbita od powierzchni nieréwnej,
bedzie propagowaé takze w innych kierunkach niz kierunek odbicia zwierciadlanego.
Proces ten, nazywany rozpraszaniem $wiatta na powierzchni nieréwnej, opisywany
jest na ogodt za pomoca teorii dyfrakcji Swiatla.

Zjawisko rozpraszania fal elektromagnetycznych przez powierzchnie nierowne byto
przedmiotem licznych badan. W ich wyniku uzyskano wiele danych doswiadczalnych.
Opracowano tez wiele teorii rozpraszania $wiatla — opartych gldwnie na teorii dyfrakcji
fal — umozliwiajacych przewidywanie wynikow eksperymentow. Teorie te sg na ogot
bardzo ztozone, co utrudnia ich wykorzystanie w praktyce pomiarowej. Do prac, w kto-
rych najpelniej zaprezentowano roézne teorie rozpraszania fal przez powierzchnie nie-
réwne, nalezy zaliczy¢ obszerne opracowania P. Beckmanna i A. Spizzichino [6],
F.G. Bassa i .M. Fuksa [3], J.A. Ogilvy [51], J. Stovera [60], a takze prace A.A. Mara-
dudina [42]. Upraszczanie tych teorii prowadzi najczesciej do ograniczenia zakresu ich
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stosowalnos$ci 1 zmniejsza doktadnos¢ opisu zjawiska. Wykorzystanie teorii rozprasza-
nia $wiatta w metrologii nieréwnosci powierzchni komplikuje si¢ dodatkowo, ze wzgle-
du na konieczno$¢ spetienia przez uklad pomiarowy i powierzchni¢ wielu zalozen,
postulowanych przez te teorie. Analiza mozliwosci zastosowania niektorych z tych teo-
rii w metrologii nierdownos$ci powierzchni zostata oparta na monografii [41] i stanowi
glowny temat niniejszej pracy.

2. TEORETYCZNE PODSTAWY ROZPRASZANIA SWIATEA
PRZEZ POWIERZCHNIE NIEROWNE

Rozpraszanie $wiatla jest zjawiskiem towarzyszacym propagacji §wiatla w osrod-
kach materialnych. Przejawia si¢ ono w takim oddziatywaniu materii osrodka i fali
$wietlnej, ktore powoduje, ze czg$¢ energii $wiatla wysytana jest w innych kierunkach
niz kierunek propagacji fali pierwotnej. Na gruncie falowej teorii $wiatta, oddziaty-
wanie to wyjasniane jest najczgsciej pochtanianiem energii fali pierwotnej przez nie-
obojetne elektrycznie czastki osrodka materialnego, np. elektrony. Proces absorpcji
energii fali $wietlnej wywotuje wymuszone drgania czastek, co prowadzi do genero-
wania i reemisji przez te czastki fal wtornych. Fale wtorne sg falami sferycznymi. Jesli
os$rodek materialny jest optycznie jednorodny i izotropowy, to w wyniku interferencji
spojnych fal wtornych powstaje jedynie fala §wietlna, ktorej kierunek propagacji jest
zgodny z kierunkiem fali pierwotnej. W tym przypadku $wiatlo nie jest rozpraszane.
Wszelkie niejednorodnosci optyczne osrodka materialnego powoduja, ze fale wtorne
nie sa spojne. W rezultacie osrodek materialny rozprasza §wiatto w réznych kierun-
kach. Jesli czgstotliwo$¢ wymuszonych drgan czastek i czestotliwos¢ fal wtornych sa
rowne czgstotliwosci pierwotnej fali $wietlnej, to takie rozpraszanie nazywamy roz-
praszaniem sprezystym. Sposrod wielu rodzajow rozpraszania §wiatta w tej pracy
rozpatrzono tylko rozpraszanie sprezyste.

Idea interferencji fal wtornych wyjasnia zjawisko rozpraszania swiatta w osrodku
materialnym. Podobna mysl legta u podstaw teorii Fresnela, ttumaczacej prostolinio-
we rozchodzenie si¢ $wiatla. Zgodnie z ta teorig naruszenie jednorodnosci osrodka
wywoluje zjawiska dyfrakcyjne. Dlatego teoria dyfrakcji jest podstawowym narzg-
dziem optyki, stosowanym w analizie rozpraszania §wiatta przez osrodki niejednorod-
ne, w tym przez nierownosci powierzchni.

Kwantowa teoria $wiatla objasnia zjawisko rozpraszania §wiatta zderzeniami foto-
néw z czastkami materii. W wyniku tych zderzen fotony i czastki materii czesto za-
chowuja swa pierwotng energie. Zderzenia takie nazywane sg zderzeniami sprezysty-
mi. Jesli w osrodku materialnym istnieja niejednorodnosci optyczne, to zderzenia
sprezyste zmieniajg kierunek propagacji niektorych fotonow. Prowadzi to do rozpro-
szenia $wiatta, przy czym czgstos¢ $wiatla rozproszonego nie ulega zmianie. Takie
rozpraszanie $wiatla nazywane jest rozpraszaniem sprezystym. Rozpraszanie niespre-
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zyste powstaje wtedy, gdy foton — podczas zderzenia z czastkg — utraci lub uzyska
dodatkowa energie. Zmiana energii fotonu powoduje zmiang czestosci Swiatta rozpro-
szonego. Przyktadem niesprezystego rozpraszania $wiatla moze by¢ molekularne roz-
praszanie Brillouina i rozpraszanie Ramana [31], [30]. Ten rodzaj rozpraszania $wiatla
nie jest rozpatrywany w tej pracy.

2.1. PROSTE MODELE ROZPRASZANIA SWIATEA
PRZEZ POWIERZCHNIE NIEROWNE

Jak juz o tym wspomniano, rozpraszanie §wiatta zachodzi wtedy, gdy na swej dro-
dze napotyka ono niejednorodnosci osrodka optycznego. W wyniku tego zmieniajg si¢
lokalnie kierunki propagacji $wiatta. Niejednorodnosci osrodka czesto wystepuja
w jego wngetrzu lub na granicy rozdzielajacej dwa osrodki optyczne. Wewngtrzna nie-
jednorodno$¢ osrodka moze by¢ spowodowana np. wtraceniami oraz fluktuacjami
gestosci 1 anizotropii materiatu. Swiatto rozprzestrzeniajac si¢ napotyka niekiedy gra-
nice rozdziatu dwodch roznych, lecz wewnetrznie jednorodnych, osrodkdéw optycz-
nych. Jesli granica ta jest nierdéwna, to $wiatlo ulega na niej rozproszeniu, podobnie
jak w o$rodku niejednorodnym. Stwierdzono, ze zjawisko rozpraszania $wiatla na
granicy dwoch o$rodkoéw optycznych ujawnia si¢ tym wyrazniej, im bardziej nierdwna
jest ta granica. Na tym spostrzezeniu opiera si¢ podstawowa idea skaterometrii nie-
réwnos$ci powierzchni.

Analiza zjawiska rozpraszania §wiatta przez powierzchnie chropowate dokonywa-
na jest najczesciej metodami optyki fizycznej. Swiatto rozpatrywane jest wtedy jako
fala elektromagnetyczna, ktora, odbijajac sie od powierzchni nierownej, zostaje zmo-
dulowana fazowo i amplitudowo. Zmienia si¢ takze stan polaryzacji tej fali. W wielu
pracach ignoruje si¢ jednak stan polaryzacji $wiatla rozproszonego, analizujac jedynie
skalarng amplitude pola elektrycznego.

2.1.1. KRYTERIUM RAYLEIGHA

W analizie rozpraszania $wiatta wazne jest okreslenie warunkoéw, dla ktorych
odbicie $wiatlta zmienia si¢ z odbicia zwierciadlanego w odbicie dyfuzyjne. Cho-
ciaz warunki takie nie moga by¢ $cisle okreslone, warto jest rozpatrzy¢ to zagad-
nienia po to, aby ustali¢, jakie czynniki wplywaja na rozpraszanie $wiatta przez
powierzchnig.

O tym jak zostanie odbite $wiatlo od powierzchni decydujg nie tylko jej nie-
rownosci, ale takze dlugos$¢ fali oraz kat padania $wiatta na powierzchnie. Pierw-
sze rozwazania dotyczace rozpraszania fal akustycznych przeprowadzit Lord
Rayleigh. Zostaly one pdzniej uogélnione na przypadek odbicia fal elektroma-
gnetycznych.
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Rys. 1. Odbicie fali od powierzchni nierownej
Fig. 1. Reflection of the wave from rough surface

Niech ptlaska fala $wiatta o dtlugosci A pada pod katem & na powierzchnie nieréwna
(rys. 1). Rdznica drog optycznych Ar migdzy falami odbitymi w punktach 4 i B wynosi

Ar=(x, —x,)(sinb, +sin 6.)+(z, —z,)(cosb. +cosb,), (1)

gdzie z; 1 z> s3 wysoko$ciami nierownosci w punktach o wspotrzednych x; 1 x, nato-
miast & 1 8; oznaczaja odpowiednio kat padania i kat rozproszenia. Znaki katow poka-
zano na rysunku 1. W przypadku, gdy ;= -6, otrzymamy

Ar=2Azcosé,, (2)

gdzie Az = z; — z» jest roznica wysoko$ci nieréwnosci z; 1 z2. Rdéznica faz zatem
A@= ¢ — ¢ miedzy obiema czg$ciami fali rowna jest

AQ):Z—;Ar:ﬂcAAcosHi, (3)

przy czym symbol k = 21/A oznacza liczbe falows.

Jezeli roznica faz A@ wynosi zero, to odbicie fali od powierzchni nierdwnej jest
odbiciem zwierciadlanym. Jesli za$§ bezwzgledna warto$¢ roéznicy faz [A@ | = w radia-
néw, to obie czesci fali odbitej sa w przeciwnej fazie. W wyniku interferencji nastapi
zatem wygaszenie $wiatta propagujacego w kierunku odbicia zwierciadlanego. W tym
przypadku, zgodnie z zasadg zachowania energii, $wiatto odbite od powierzchni musi
propagowaé¢ w innych kierunkach niz kierunek odbicia zwierciadlanego. Energia
swiatta odbitego od powierzchni ulega rozproszeniu w réznych kierunkach. Rayleigh
przyjat, ze powierzchnie wprowadzajace bezwzgledna roznice faz | Ap| < /2 rad beda
zaliczane do powierzchni gtadkich. Po natozeniu tego warunku na prawg stron¢ wyra-
zenia (3) otrzymuje sie tzw. kryterium Rayleigha:

A
e < .
8cosd.

(4)
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Okresla ono, jaka jest najwigksza, dopuszczalna wedtug tego kryterium, wysoko$¢
nieré6wnosci Azmax powierzchni gladkiej. Oczywiscie kryterium to jest umowne i nie-
doskonate. Jednakze wazng zaletg tego kryterium jest jego prostota oraz to, ze okre-
$lone jest ono za pomocg trzech tatwych do zmierzenia parametrow geometrycznych.

2.1.2. MODEL OPARTY NA ZASADACH OPTYKI GEOMETRYCZNEJ

Niekiedy, w celu uproszczenia analizy, falowy model rozpraszania §wiatla zaste-
powany bywa modelem promieniowym. Otrzymuje si¢ go, zaktadajac, ze dtugos¢ fali
$wiatla dgzy do zera. Powierzchnia nierowna traktowana jest wtedy jak zbior miniatu-
rowych zwierciadet, od ktorych $wiatlo odbija si¢ zgodnie z prawem odbicia. Model
ten, oparty na zasadach optyki geometrycznej, ze wzgledu na swojg prostote jest chet-
nie uzywany w praktyce [12], zwtaszcza w odniesieniu do powierzchni o duzych nie-
rownosciach. W jezyku angielskim okres$la si¢ go terminem mirror facet model. Jego
przydatno$¢ do wnikliwego opisu zjawiska rozpraszania §wiatta jest niewielka. Jednak
moze on by¢ pozyteczny w zastosowaniach praktycznych, gdzie dopuszcza si¢ znacz-
ne uproszczenia. Podobny sposob modelowania nierownosci powierzchni losowych
zaproponowat P. Beckmann w pracy [6], stosujac teori¢ tancuchoéw Markowa.

Analiza zjawiska rozpraszania §wiatta przez powierzchnie nierdéwne oparta na pro-
stym modelu wykorzystujacym zasady optyki geometrycznej moze by¢ przydatna np.
podczas okres$lania ogodlnej postaci rozkladu natgzenia $wiatla rozproszonego [64],
[41]. Posta¢ takiego rozktadu zalezy od wielu czynnikow. Wptywajg na nig wymiary
oraz uksztattowanie nierdéwnosci, a takze nominalny ksztatt powierzchni i sposob jej
oswietlenia. Przyblizony przestrzenny ksztatt tego rozktadu mozna okresli¢, wykorzy-
stujac prosty, geometryczny model rozpraszania Swiatta [41].

Niech ptaska fala $wiatla pada na zwierciadlanie odbijajacy element dS po-
wierzchni z = f{x, y). Jednostkowy wektor normalnej n jest prostopadly do elementu
dS. Wektory falowe fali padajacej k; i fali odbitej ky oraz wektor normalnej n leza
w jednej plaszczyznie, nazywanej lokalng ptaszczyzng padania, co pokazano na ry-
sunku 2. Dlugos$ci rzutdow ny, n, i n. wektora normalnej n, na osie kartezjanskiego
uktadu wspoirzgdnych Oxyz, okreslone sg zalezno$ciami:

nx:_nztgyx s (5)

n,=-n1gy,, (6)
1

(7)

n,= ,
\/1 +ig’y, +1g°,

gdzie: %, % — katy migdzy osiami Ox 1 Oy a stycznymi (w punkcie odbicia) do linii
przecigcia powierzchni z = f{x, y) ptaszczyznami rownoleglymi do Oxz i Oyz.
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Rys. 2. Zwierciadlane odbicie $wiatta od elementu powierzchni dS
Fig. 2. Specular reflection of light from a surface element dS

Katy %, 7 nachylenia stycznych do powierzchni z = f{x, y) nie przekraczajg zakre-
su od — /2 do m/2 radiana. Mozna je wyznaczy¢ na podstawie pochodnych czastko-
wych pierwszego rzedu funkcji z = f{x, y), korzystajac z rownan

y, =arc tg—af(ax’y) , (8)
X

y, =arc tg@ . 9)
Y

Wartosci katdw y 1 4 zalezg od nominalnego ksztattu powierzchni (np. powierzch-
nie plaskie, walcowe, stozkowe, sferyczne) oraz od ksztattu i wymiarow nieréwnosci.

Ten uproszczony model odbicia §wiatla od zwierciadlanych elementow dS, two-
rzacych powierzchni¢ z = f(x, y), umozliwia w przyblizeniu okre$lenie przestrzennego
ksztattu rozkladu natezenia §wiatta rozproszonego. Na ogo6t w tym celu rozpatruje si¢
potozenie w przestrzeni zbioru wektorow falowych — okreslonych dla fal elementar-
nych, tworzacych fale padajaca i fale odbita — tak jak uczyniono to w pracy [64]. Ana-
liza taka, w zaleznosci od przyjetego modelu nieréwnosci, moze mie¢ charakter de-
terministyczny lub statystyczny.

Kierunek $wiatta odbitego, okreslony wektorem k; lub wersorem wy, zalezy od
kierunku $wiatla padajacego — okreslonego z kolei wektorem k; lub wersorem w; —
oraz od kierunku normalnej n. Zalezno$¢ te¢ wyraza zwigzek

W, =W, +Aw (10)
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przy czym
Aw =—2(nw,) n =[-2n||w,| cos (1 —6,")]n (11)
natomiast

AW =2cos 6" (12)

a)

b)

Rys. 3. Uktad geometryczny rozpraszania: a) sfera do analizy geometrii rozpraszania,
b) ksztalt rozktadu nat¢zenia $wiatla rozproszonego przez powierzchnie¢ z = f( ),
w zaleznosci od potozenia ptaszczyzny obserwacji
Fig. 3. Scattering geometry: a) sphere for scattering analysis, b) form of scattered light
distribution obtained from z = f( ) depending to position of observation plane

Wektor Aw jest roznica wersorow wg oraz w;. Jest on rownolegly do wektora n.
W przypadku niektorych powierzchni, np. powierzchni szlifowanych, mozna przyjac,
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ze nierdwnosci maja ksztatt rowkow réwnolegltych do jednej z osi uktadu wspotrzed-
nych, np. do osi Ox. Opisane sg one funkcja z = f{ ). Powierzchnia o takich nieréwno-
$ciach skfada si¢ z wielu elementéw dS o warto$ciach kata p bliskich zeru, lecz
o réznych warto$ciach kata . Analizg rozpraszania §wiatla przez takie powierzchnie
przeprowadzono w pracy [41]. Pokazata ona, ze ogoélna posta¢ rozktadu natezenia
$wiatla rozproszonego przez takie powierzchnie ma ksztatt fragmentu krzywej stoz-
kowej. Zilustrowano to na rysunku 3.

Rodzaj krzywej zalezy od kierunku wektora falowego k; fali padajace;j, a takze od
potozenia plaszczyzny obserwacji wzgledem stozka zakreslonego przez wektory Ka.
Najczesciej krzywa ta jest elipsa, okrag lub parabola. W przypadku szczegdlnym, gdy
wektor falowy k; lezy w ptaszczyznie prostopadlej do kierunku nier6wnosci (na rys. 3
jest to ptaszczyzna 0yz), rozktad nate¢zenia §wiatta rozproszonego przez powierzchnig
z = f(y) jest potozony na odcinku prostej, bedacej linig przeciecia ptaszczyzny padania
i ptaszczyzny obserwacji. Wektor Aw jest wtedy potozony w ptaszczyznie 0yz nieza-
leznie od warto$ci katow .

Dla powierzchni szlifowanych katy y zmieniaja si¢ w pewnym niewielkim zakre-
sie. Z tego powodu pojawia si¢ nieznaczne rozproszenie poprzeczne. Krzywe stozko-
we opisujagce rozktad nat¢zenia $wiatla rozproszonego ulegaja pewnemu poprzeczne-
mu rozmyciu. Bedzie ono tym wigksze, im wigkszy bedzie zakres zmian katow .

To, ze rozktad natgzenia §wiatta rozproszonego jest tylko fragmentem krzywej stoz-
kowej, wynika na ogét z ograniczonego zakresu zmiany kata y dla powierzchni rze-
czywistych. Ale nawet wtedy, gdy kat ten zmienia si¢ w zakresie od —n/2 do n/2 ra-
diana, rozktad natezenia $wiatta rozproszonego przez powierzchnie nieprzezroczyste,
nie moze by¢ obserwowany w tych punktach ptaszczyzny obserwacji, w ktorych
wspotrzedna z jest ujemna. Powodem tego sa odbicia wielokrotne, pojawiajgce si¢ na
pewno wtedy, gdy warto$¢ bezwzgledna kata odbicia €, mierzonego wzglgdem osi
0z, przekroczy m/2 radiana.

2.2. DYFRAKCYJNE MODELE ROZPRASZANIA SWIATLA

Optyka fizyczna traktuje §wiatlo jako fale elektromagnetyczne. Do matematyczne-
go opisu takich fal wykorzystuje si¢ wektorowe rownania Maxwella [10], [54].
Uwzglednia to elektryczne i magnetyczne wlasciwosci §wiatla oraz jego polaryzacje.
W celu uproszczenia analizy rozpraszania §wiatla przez powierzchnie nierowne anali-
zuje si¢ tylko zachowanie pola elektrycznego fal Swietlnych. Czesto takze pomija sie
polaryzacyjne wtasciwosci tych fal. Rozpatruje si¢ wtedy $§wiatto niespolaryzowane,
albo przyjmuje si¢, ze jest ono spolaryzowane liniowo, ograniczajac analiz¢ do jednej
sktadowej wektora pola elektrycznego. Te zatozenia umozliwiaja traktowanie $wiatta
jako fali skalarnej [10].

Przyjmujac w dalszych rozwazaniach podane zatozenia, dokonano analizy dyfrak-
cji ptaskiej fali $wietlnej na powierzchni nieréwnej. Celem tej analizy jest okreslenie
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rozktadu zespolonej amplitudy lub natgzenia Swiatta rozproszonego przez powierzch-
ni¢ nierdwng w obszarze Fraunhofera.

2.2.1. TEORIA KIRCHHOFFA

Czesto wykorzystywanym podej$ciem do analizy rozpraszania fal na powierzch-
niach nierownych jest stosowanie teorii dyfrakcji Kirchhoffa. Teoria ta, opracowana
przez G.R. Kirchhoffa do analizy dyfrakcji $wiatla na otworach wykonanych w pta-
skich nieprzezroczystych ekranach, zostata nastgpnie zaadaptowana do analizy pola
dyfrakcyjnego fali odbitej od powierzchni chropowatych [11], [6], [3]. Stosowanie
teorii Kirchhoffa opiera si¢ na zatozeniu, ze fala odbija si¢ w kazdym punkcie po-
wierzchni tak samo jak odbijataby si¢ od nieskonczonej ptaszczyzny stycznej w da-
nym punkcie. Dlatego niekiedy ten sposob analizy rozpraszania fali przez nierdéwnosci
powierzchni nazywany jest w literaturze teoria Kirchhoffa, metoda Kirchhoffa lub
metodg ptaszczyzny stycznej [3], [S1]. Jest on stosowany do analizy rozpraszania fal
na stosunkowo duzych nieréwnosciach, o wysokosci wickszej od dlugosci fali $wiatla.
W metodzie tej lokalne promienie krzywizny p w poszczegélnych punktach po-
wierzchni muszg spetnia¢ warunek

L<< cosé,, (13)

ko

gdzie podobnie jak poprzednio k oznacza liczbg falowa, a 6 kat padania $wiatta na
powierzchni¢. Aby warunek (13) byt spetniony, lokalne promienie krzywizny powin-
ny by¢ znacznie wigksze od dlugosci fali Swiatla A.

Niech na jednorodna powierzchni¢ nierowna z = f(x, ), ktorej ptaszczyzna $rednia
pokrywa sie z ptaszczyzng z = 0 kartezjanskiego uktadu wspotrzednych, pada mono-
chromatyczna fala ptaska o dlugosci A. Niech kierunek padania okreslony jest w ogol-
nym przypadku wektorem r;. Zatézmy wstepnie, ze kat padania 6, = 0. Wiadomo, ze
w kazdym punkcie — o wspotrzgdnych danych wektorem r — zespolona amplituda E(r)
monochromatycznej fali §wietlnej, propagujacej w osrodku jednorodnym i izotropo-
wym, spetnia rownanie falowe Helmholtza [10]

V2E(r)+k*E(r)=0, (14)

gdzie symbol V?oznacza operator Laplace’a, natomiast k = 21t/4 jest liczba falowa.
Roéwnanie to jest spetnione takze przez zespolong amplitude E(rs) fali padajacej, we
wszystkich punktach powierzchni okreslonych wektorem ry. Jesli znana jest zespolona
amplituda G(r, ry) innej fali, spelniajaca rownanie Helmholtza, to korzystajac ze wzo-
ru Greena i stosujac do obu fal rownanie (14), otrzymuje si¢ rownanie (15), nazywane
twierdzeniem catkowym Helmholtza—Kirchhoffa
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E(r)——H[E( )aG(r D _Gler )aa(:)}dS (15)

gdzie: E(r) — zespolona amplituda fali §wietlnej w punkcie obserwacji P, ktérego po-
tozenie okresla wektor r, E(rs) — zespolona amplituda fali $wiatla na powierzchni S,
w punktach okreslonym wektorem rs, G(r, r;) — funkcja Greena, S — powierzchnia
catkowania ztozona z powierzchni nierdwnej S, z czgsci S¢ plaszezyzny Oxy oraz
z czesci sfery S», o srodku w punkcie P i promieniu R — oo; (S =S5 + S. + Sx»). Po-
chodne czastkowe w rownaniu (15) brane sg wzgledem normalnej n, skierowanej do
wnetrza powierzchni (rys. 4). Funkcja Greena ma postaé

Gr,r )= exp(ik |r,r;|) (16)

s
|r’rs |

gdzie k jest liczbg falowa, i — jednostka urojona, natomiast |r — r,| oznacza dtugosc¢
wektora oddzielajacego dwa punkty, z ktorych jeden ma potozenie okreslone wekto-
rem r, natomiast drugi znajduje si¢ na powierzchni S. Funkcja ta opisuje fale kulista,
o amplitudzie réwnej jednosci, emitowang z punktu P, ktorego potozenie okresla wek-
torr.

=]
B
Lt

Fala padajaca s

Rys. 4. Powierzchnia catkowania w rownaniu (15)
Fig. 4. Surface of integration in equation (15)

Jezeli zespolona amplituda E(r;) fali Swietlnej spelnia dwa warunki Sommerfelda,
tzn. warunek skonczonosci
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‘ hrP E()=0 (17)
oraz warunek wypromieniowania
lim [@—iﬂ(m}r—n =0 (18)
r—rg|—o n

to catkowanie po powierzchni § w rownaniu (15) mozna zastapi¢ catkowaniem po
powierzchni S; + S, gdyz catka po powierzchni S.. jest rowna zeru [25].

Rozwigzanie réwnan (14) i (15) wymaga wybrania odpowiednich warunkéw brze-
gowych. W metodzie Kirchhoffa przyjmuje si¢, ze na powierzchni S¢ spelnione sg

dwa warunki brzegowe, warunek Dirichleta

E(r,)=0, (19)
oraz warunek Neumanna
OE(ry) _ 0. 20)
on

ktore tacznie nazywane sg warunkami brzegowymi Kirchhoffa. Przyjmujac warunki
brzegowe Kirchhoffa, powierzchni¢ catkowania w rownaniu (15) mozna ograniczy¢
do S;, w wyniku czego otrzymuje si¢ nast¢pujaca zaleznos¢:

E(r):—”[E( )aG(r D _Ger )aEa(:)}dS Q1)

Scisle rzecz biorac, jednoczesne przyjecie warunkoéw brzegowych (19) i (20) jest
niedopuszczalne, gdyz prowadzi do wniosku, ze pole §wietlne zanika takze na calej
powierzchni Ss, co jest sprzeczne z realnie istniejaca sytuacja. Na problem ten zwro-
cono uwage w kilku pracach [25], [51]. Mimo tej sprzecznos$ci teoria Kirchhoffa
w wielu przypadkach daje wyniki zgodne z doswiadczeniem.

Jak wykazano miedzy innymi w pracach [25] i [60], przyjecie w rownaniu (21)
funkcji Greena o postaci (16) i zatozenie, iz dlugos¢ wektora r jest znacznie wigksza
od dhugosci fali $wiatta, prowadzi do otrzymania wzoru dyfrakcyjnego Fresnela—Kirch-
hoffa. Zaktada si¢ przy tym, iz fala padajaca jest falg kulistg. Jezeli przyjac, ze na
powierzchnie, z kierunku okre$lonego wektorem r;, pada fala ptaska o amplitudzie 4,
to zamiast wzoru Fresnela—Kirchhoffa, uzyskuje si¢ zaleznos¢

E(r)= zl/l Il By SRR 4 (22)
S

Ir—r|
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gdzie E(ry) jest zespolona amplituda §wiatta na powierzchni nieréwnej, ktorej wspot-
czynnik odbicia jest rowny jednosci w kazdym punkcie powierzchni

cos(n,r —r,) —cos(m,r, -r,)
) .

Czynnik [cos(n, r — 1) — cos(n, r; — 1y)]/2, wystepujacy w wyrazeniu (23), nazy-
wany jest wspotczynnikiem nachylenia. Jezeli odleglo$¢ punktu obserwacji P od po-
wierzchni jest znacznie wigksza niz wymiary o$wietlonego obszaru powierzchni, to
— przy prostopadtym padaniu fali ptaskiej na powierzchni¢ o niewielkim nachyleniu
zboczy nierowno$ci — mozna przyjac, ze wspotczynnik nachylenia jest bliski jednosci.
Stosowane jest przy tym tzw. przyblizenie przyosiowe. Polega ono na lokalizacji
punktu obserwacji P w poblizu kierunku odbicia zwierciadlanego. Przy prostopadtym
padaniu na powierzchnie fali ptaskiej, przyblizenie przyosiowe oznacza, ze obserwacji
$wiatta rozproszonego dokonuje si¢ w niewielkim obszarze pewnej ptaszczyzny z = 7,
w poblizu punktu przecigcia tej ptaszczyzny z osig 0z. W takim przypadku — dla
trzech wyrazen: 1/|r — ry |, cos(n, r — r,) oraz cos(n, r; — ry), ktére wystepuja w rOwna-
niach (22) i1 (23) — stosuje si¢ nastepujace rownosci przyblizone

1

|r—rs

E(r,) = Aexp(ik]r, —r,) (23)

~
~

) 24)

\||>—~

cos(m,r—r,)~—cos(n,r, —r,) ~1, (25)

gdzie 7 jest statg odlegloscig ptaszczyzny z = 0 od réwnoleglej do niej ptaszczyzny
obserwacji, w ktorej zlokalizowany jest punkt P. Przyblizenia (24) i (25) przyjmowa-
ne s3 dla wszystkich rozpatrywanych punktow powierzchni oraz punktow, w ktoérych
analizowane jest pole dyfrakcyjne. Zaleznosci (24) nie mozna niestety zastosowac
w odniesieniu do dtugosci |r — ry |, ktéra wystepuje w szybko zmieniajgcym si¢ czyn-
niku fazowym réwnania (22).

Zgodnie z pracami [25], [60], [24] dlugos¢ |r — ry |, zawarta w wyktadniku wyra-
zenia podcatkowego w rownaniu (22), jest najczesciej okreslana z wykorzystaniem
przyblizenia Fresnela

el (26)

lub przyblizenia Fraunhofera
X :
|r-r|~sF+ L4l L8 (27)

gdzie: 7 — odlegto$¢ ptaszczyzny obserwacji od plaszczyzny z = 0, x,, ¥, — wspol-
rzedne punktu P w plaszczyznie obserwacji, x5, ys — wspotrzedne punktu na po-
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wierzchni nieréwnej. Podstawiajac (27) do (22) i uwzgledniajac przyblizenie (24), po
dokonaniu przeksztatcen, otrzymuje sie:

-tk 2
exp[zkr+27(xp+yp)}
ikr

E(r)= j j E(rs)exp{_T_ik (x,x, +, yp)}dS. (28)

Ss

W metodzie Kirchhoffa zaktada si¢, ze powierzchnia rozpraszajgca jest po-
wierzchnig gtadka [3], [51]. Zatozenie to wyraza zespolong amplitude Swiatta E(ry)
w dowolnym punkcie powierzchni w postaci sumy amplitud fali padajacej na po-
wierzchni¢ oraz fali odbitej od ptaszczyzny stycznej w danym punkcie. Wyrazenia dla
zespolonej amplitudy $wiatla i jej pochodnej maja postaé

E(e)=[1= p, (0)E,(r). (29)
%ﬂwm)]%, (30)
n on

gdzie Ei(rs) oznacza zespolong amplitud¢ $wiatta padajacego na powierzchnig, nato-
miast pu(rs) jest amplitudowym wspotczynnikiem odbicia. Wspotczynnik ten zalezy
od lokalnego kata padania $wiatta &' oraz optycznych wiasciwoéci materiatu po-
wierzchni. W ogdlnym przypadku jest on wielko$cia zespolong, przy czym dla fal
wektorowych mozna go wyznaczy¢, dla obu sktadowych wektora nat¢zenia pola elek-
trycznego, stosujac wzory Fresnela [6]. Takie okreslenie zespolonej amplitudy $wiatta
na powierzchni nieréwnej jest podobne do sposobu stosowanego w teorii dyfrakcji
Kirchhoffa podczas analizy dyfrakcji $wiatta na otworach wykonanych w ptaskich,
nieprzezroczystych ekranach.

A
. 0
Fala padajaca i
) R B PlasZczyzna styczna
i
4
0 >
Pz
Profil powierzchni

Rys. 5. Konstrukcja ptaszczyzny stycznej
Fig. 5. Construction of tangent plane
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Odbicie $wiatta w kazdym punkcie powierzchni rozpatrywane jest w metodzie
Kirchhoffa tak samo jak odbicie od nieskonczonej ptaszczyzny stycznej w tym punk-
cie, co pokazano na rysunku 5. Postepowanie takie jest poprawne pod warunkiem, ze
na plaszczyznie stycznej da si¢ okresli¢ obszar, ktorego wymiary liniowe sg znacznie
wigksze od dtugosci fali Swiatta A, odlegtos¢ za$ poszczegolnych punktow tego obsza-
ru od powierzchni nierownej jest niewielka. Warunki te wyrazaja dwie nieréwnosci

AB>>— 31)
2ncoso;
!
BC << 26080 (32)
2n

gdzie: A — dtugo$é fali $wiatta, @' — lokalny kat padania, dtugosci za$ odcinkéw AB
oraz BC pokazano na rysunku 5. Przyjmujac, ze spetniona jest zalezno§¢
(4B)°

P

BC~ ABy ~ (33)

co zachodzi wtedy, gdy pokazany na rysunku 5 kat y jest niewielki, po podstawieniu
(33) do (32) i uwzglednieniu nierownosci (23) otrzymuje si¢

kpcos® 6! >>1, (34)

gdzie k= 2n/A jest liczba falowa, p oznacza promien krzywizny powierzchni w danym
punkcie, natomiast &/ jest lokalnym katem padania.

Warunek (34) okreslony jest dla lokalnego kata padania /. Jesli powierzchnia nie-
réowna charakteryzuje si¢ niewielkimi warto§ciami katow nachylenia zboczy nierow-
nosci 7, to lokalny kat padania $wiatta 6/, w wyrazeniu (34), zastepuje si¢ ogdlnym
katem padania 6. Wtedy warunek (34) mozna przeksztatci¢ do postaci okreslonej
wcezesniej zaleznoscig (13).

Jak pokazano w pracach [6], [3] i [51], ogélne wyrazenia dla zespolonej amplitudy
$wiatla rozproszonego przez powierzchni¢ nierowng w metodzie Kirchhoffa uzyskuje
si¢ przez podstawienie do rownania (21) zaleznosci (16), (29) i (30). Postac tych wy-
razen zalezy od wybranego uktadu odniesienia oraz od przyjetych zatozen i zastoso-
wanych aproksymacji. Jesli zatozy sie, ze funkcja z = f(x, y) 1 jej pierwsza pochodna sa
stacjonarnymi funkcjami losowymi z normalnym rozktadem rzgdnych, to szczegolnie
mozna wykazaé, iz w obszarze Fraunhofera stosunek statystycznie usrednionej zespo-
lonej amplitudy $wiatta odbitego zwierciadlanie, do zespolonej amplitudy $wiatta
odbitego od ptaszczyzny z = 0, jest proporcjonalny do funkcji charakterystycznej nie-
roéwnosci powierzchni
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3=exp(—2k202 cos’6)), (35)

0
gdzie: E, — usredniona zespolona amplituda $wiatta odbitego od powierzchni nierow-
nej w kierunku zwierciadlanym, Ey — zespolona amplituda $wiatta odbitego od ptasz-
czyzny z = 0, o — odchylenie standardowe wysokos$ci nieréwno$ci powierzchni,
k — liczba falowa, 6 — kat padania.

W pracy [3] w podobny sposob zastosowano metode Kirchhoffa do analizy roz-
praszania §wiatta przez duze losowe nieréwno$ci powierzchni, znacznie wigksze od
dhugosci fali swiatta. Wykazano tam, Ze przestrzenny rozktad natezenia $wiatla roz-
proszonego jest proporcjonalny do dwuwymiarowej funkcji gestosci prawdopo-
dobienstwa pochodnej powierzchni

1(6,,4,6,)= |E0,,6,6,)| o 2 Syp(2') , (36)

gdzie: 1(6;, ¢, 6) — natgzenie $wiatta rozproszonego przez powierzchnie w kierunku
okreslonym katami 6; i ¢ przy padaniu $wiatla na powierzchni¢ pod katem 6,
E(6y, ¢, 6) — zespolona amplituda $wiatta rozproszonego w tym samym kierunku,
6; — biegunowy kat rozproszenia, ¢ — azymutalny kat rozproszenia, & — kat padania,
So — pole rzutu o$wietlonego obszaru powierzchni na ptaszczyzng z = 0, p(z') — funk-
cja okreslajaca gestos¢ prawdopodobienstwa pochodnej powierzchni.

2.2.2. TEORIA ZABURZEN

Rownanie falowe Helmholtza (6) jest rownaniem liniowym. Umozliwia to wyko-
rzystanie zasady superpozycji i przedstawienie dowolnego rozwigzania tego rownania
w postaci sumy monochromatycznych fal ptaskich o réznych amplitudach, fazach
i kierunkach propagacji [24]. Jezeli znany jest ksztalt nieréwnos$ci i wlasciwosci fi-
zyczne powierzchni rozpraszajgcej, o$wietlonej falg ptaska, to mozna poszukiwaé
rozwigzania rownania (14) w postaci katowego widma fal ptaskich, spetniajacego
warunki graniczne na powierzchni. Taka teori¢ rozpraszania fal skalarnych, padaja-
cych prostopadle na powierzchni¢ o zarysie sinusoidalnym, opracowat Lord Rayleigh.
Jej analize przeprowadzit P. Beckmann w pracy [6]. Teoria ta, rozwini¢ta potem przez
S.O. Rice’a [56] dla powierzchni losowych, nazywana jest teorig zaburzen (ang. per-
turbation theory), teorig Rayleigha lub teoria Rayleigha—Rice’a. Wektorowa teorig¢
zaburzen zastosowali migdzy innym E.L. Church, H.A. Jenkinson i J.M. Zavada do
analizy rozpraszania $wiatta na powierzchniach optycznych [17], [18].

Istota teorii zaburzen polega na poszukiwaniu fali rozproszonej w postaci takiej
sumy fal ptaskich, ktéra spelnia warunki graniczne na powierzchni. Wedlug tej teorii
nierownosci zaburzaja fale odbita od gladkiej powierzchni. W ogoélnym przypadku
pole fali rozproszonej jest tworzone przez nieskonczona sume fal ptaskich. Suma ta
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jest szybko zbiezna tylko wtedy, gdy nierdwno$ci powierzchni sg mate w poréwnaniu
z dlugos$cig fali §wiatta A. Teoria zaburzen wymaga, aby funkcja z = f(x, y), opisujgca
powierzchni¢ nier6wna, spetniata nastgpujace warunki:

27“| f(x,y)|cos, <<1, (37)

IV (x, )| cosb, <<1, (38)

gdzie symbol V (nabla) oznacza operator rozniczkowy pierwszego rzedu, natomiast
0, jest katem padania Swiatta na powierzchnie.

Najwazniejsza idea teorii zaburzen polega na rozwini¢ciu w szereg Taylora zespo-
lonej amplitudy fali §wietlnej E(rs) na powierzchni rozpraszajacej

CE(ry) , [(x.y) OE(ry) (39)
oz 2! oz*

E(r) = E(ry) + f(x, )

gdzie ry 1 ro s wektorami okres$lajacymi odpowiednio potozenie punktow na po-
wierzchni rozpraszajacej z = f(x, y) oraz na plaszczyznie z = 0, bedacej jednoczesnie
plaszczyzng $rednig powierzchni nierownej. Najczesciej stosuje si¢ przyblizenie wy-
korzystujace dwa pierwsze skladniki tego szeregu, stojace z prawej strony rownania
(39). Otrzymuje si¢ wtedy

()~ E(y) + f(x, ) L0 “0)

(40)

Teoria zaburzen wykorzystujaca przyblizenie (40) nazywana jest, wedtug [51], teorig
zaburzen pierwszego rzedu. Teoria zaburzen drugiego rzedu jest nieco bardziej skompli-
kowana i wyraza zespolong amplitude fali $wietlnej na powierzchni nieréwnej za pomoca
trzech pierwszych sktadnikéw wystepujacych z prawej strony wyrazenia (39).

Aby unikna¢ sprzecznos$ci teorii Kirchhoffa, w metodzie zaburzen przyjmuje si¢
tylko jeden z warunkow brzegowych Kirchhoffa (warunek Dirichleta lub warunek
Neumanna) i dokonuje si¢ odpowiedniego wyboru funkcji Greena. Jesli zastosuje si¢
przyblizenie (40), to warunek brzegowy Dirichleta (19) mozna zapisa¢ w postaci

E(r) = E(ry) + f (x, ) 200 aE("O)

=0. (41)

Funkcja Greena dobierana jest tak, ze albo sama funkcja G*(r, ro), albo jej po-
chodna 0G*(r, ry)/On sa rdbwne zeru na plaszczyznie z = 0. Przyjmujac warunek brze-
gowy Dirichleta (41), funkcje Greena okresla si¢ najczesciej w postaci:

exp(ikjr —x,|) - exp(ik|r *—ry|)

G*(r,ry) = s (42)

— *_
e x| e —r, |
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gdzie G'(r, ro) jest funkcjg Greena, alternatywna do funkcji danej wzorem (16), nato-
miast r" jest wektorem wyznaczajacym polozenie punktu P°, bedacego odbiciem
zwierciadlanym punktu P wzgledem ptaszczyzny z = 0. Wektorowi r, okres§lajacemu
punkt P o wspotrzednych x, y, z, odpowiada wektor r", okreslajacy punkt P* o wspol-
rzednych x, y, —z. Funkcja Greena wyrazona roéwnaniem (42) jest algebraiczng sumg
dwoch fal kulistych wyemitowanych w przeciwnych fazach z dwoch punktow:
z punktu P, okre$lonego wektorem r, oraz z punktu P*, okreslonego wektorem r'.
Przy wyborze warunku brzegowego Neumanna alternatywna funkcja Greena jest su-
ma dwoch skladnikdéw, wystepujacych z prawej strony réwnania (42). Funkcja ta opi-
suje dwie fale kuliste, o zgodnych fazach, wyemitowane z tych samych punktow co
poprzednio, czyliz Pi P".

Zalezno$¢ okreslajaca zespolong amplitude $wiatta rozproszonego przez po-
wierzchnie, w wybranym punkcie P, otrzymuje si¢ w wyniku podstawienia zespolonej
amplitudy $wiatla na plaszczyznie z = 0 do wzoru (15), ktory wyraza catkowe twier-
dzenia Helmholtza—Kirchhoffa. Zgodnie z teorig zaburzen pierwszego rze¢du, zespolo-
na amplituda $wiatta rozproszonego przez powierzchni¢ na plaszczyznie z = 0 jest
réowna sumie dwoch sktadnikow

E(ry) = Ey(ry) + E\(ry) (43)
natomiast sktadnik zerowego rzedu Eo(ro), nazywany polem koherentnym, jest réwny
Ey(ry)=—p, Ei(x,), (44)

gdzie: ps — amplitudowy wspotczynnik odbicia, Ei(ro) — zespolona amplituda $wiatta
padajacego w plaszczyznie z = 0. Sktadnik zerowego rzedu Eo(ro), dany wyrazeniem
(44), jest rozwigzaniem problemu rozpraszania $wiatlta przez idealnie gladka plasz-
czyzn¢ dla warunku brzegowego Dirichleta. Natomiast sktadnik pierwszego rzedu
E\(ro), wystepujacy w rownaniu (43) — nazywany czg¢sto polem niekoherentnym lub
dyfuzyjnym — zaburza pole w ptaszczyznie z = 0. Uwzgledniajac zaleznosci (29), (30)
i (41), moze on by¢ okreslony nastepujaco:

)= 5.9) p, B ) 45)
Oz Oz
gdzie fix, y) jest funkcja opisujaca nierownosci powierzchni.

Zgodnie z tym mozna przyjaé, ze zespolona amplituda $wiatla w punkcie P,
okre$lonym wektorem r, jest sumg zespolonej amplitudy swiatta odbitego od gtad-
kiej ptaszczyzny z = 0 oraz zespolonej amplitudy $wiatla zaburzonego przez nie-
rownosci powierzchni. Uwzgledniajac rownanie (15) zalezno$¢ (45) przyjmie po-
staé
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1 OE,(r,) OE,(r,) || 0G (r,r,)

E(r)=7- g{f(x,y)[m - }} sy, (46)
gdzie: flx, y) — funkcja opisujgca nierownosci powierzchni, ps — amplitudowy wspot-
czynnik odbicia, Ei(ro) — zespolona amplituda §wiatta padajacego w plaszczyznie z = 0,
G'(r, ro) — alternatywna funkcja Greena, Sy — pole rzutu oéwietlonego obszaru po-
wierzchni na ptaszczyzne z = 0. W rownaniach (45) i (46), w odréznieniu od rdéwnan
(15) 1 (30), pochodne czastkowe mogg by¢ brane po wspoétrzednej z, gdyz dla ptasz-
czyzny z = 0 kierunek i zwrot wektora normalnej n pokrywaja si¢ z kierunkiem
i zwrotem osi 0z.

Usrednione w czasie natgzenie $wiatla rozproszonego /i(r) w punkcie P, wedtug
teorii zaburzen pierwszego rzedu, jest iloczynem zespolonej amplitudy $wiatta, wyra-
zonej rownaniem (38), oraz amplitudy z nig sprzgzone;j

(1,(0) = Ey(r) E{ (1), (47)

gdzie E,’(r) jest zespolong amplitudg $wiatla, sprzezong z amplitudg E(r), natomiast
nawiasy ( ) oznaczajg usrednienie w czasie. Jak wynika z pracy J.A. Ogilvy [51], nate-
zenie $wiatla rozproszonego /,(r) okre$lone jest wyrazeniem

_ 16 n’S, cos*(,) cos’(6,)

()= Wt S(fn 1)), (48)
przy czym
fi= Sm(ed)c°;¢_sm b (49)
oraz
f,=EISRE (50)

gdzie: (/i(r)) — usrednione w czasie wzgledne nat¢zenie $wiatta rozproszonego
w punkcie P, okreslonym wektorem r, opisujace pole niekoherentne, Sy — pole rzutu
o$wietlonego obszaru powierzchni na ptaszezyzne z = 0, 6, — kat padania, 6; — kat
rozproszenia, A — dilugos¢ fali §wiatta, S(f;, f;) — dwuwymiarowa funkcja gestosci
widmowej mocy nierownos$ci powierzchni, fx, f, — czgstosci przestrzenne nierownosci
powierzchni wyznaczane w kierunkach osi Ox i Oy, ¢ — azymutalny kat rozproszenia.
Dla $cistosci nalezy zaznaczy¢, ze azymutalny kat rozproszenia ¢, wyznaczany
w plaszczyznie Oxy, przyjmuje wartosci dodatnie, gdy odmierzany jest od dodatniej
czescei osi Ox w kierunku dodatniej czesci osi Oy.
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Dotychczasowe rozwazania przeprowadzono, przyjmujac, ze zespolona amplituda
$wiatla na powierzchni nieréwnej spetnia warunek brzegowy Dirichleta (19). Zatoze-
nie, iz na powierzchni nieréwnej pole $wietlne speinia zamiast warunku Dirichleta
warunek brzegowy Neumanna (20), umozliwia przeprowadzenie podobnej analizy
[51]. Mimo iz jest ona nieco bardziej skomplikowana, jej wynikiem jest zaleznosc¢
podobna do réwnania (48).

Przedstawiona teoria zaburzen, mimo wielu zalet, ma istotny niedostatek. Nie
spetnia ona zasady zachowania energii. Wynika to z faktu, ze sktadowa koherentna
pola rozproszonego, dana wyrazeniem (44), nie zalezy od nieréwnos$ci powierzchni,
podczas gdy pole dyfuzyjne jest od nierownosci powierzchni zalezne, co wynika
z robwnania (45). Dlatego tez, jak zaznaczono to na poczatku rozwazan, stosowanie
teorii zaburzen moze by¢ uzasadnione jedynie dla powierzchni, ktorych gradient wy-
sokosci nierébwnosci jest niewielki, sama za§ wysoko$¢ nierownosci jest mata w po-
rownaniu z dtugos$cig fali §wiatta.

2.3. ROZPRASZANIE SWIATLA PRZEZ POWIERZCHNIE OKRESOWE

Ujmujac rzecz historycznie, rozpraszanie swiatta na powierzchniach okresowych
bylo rozpatrywane wczesniej niz rozpraszanie na powierzchniach nieokresowych.
Stato si¢ tak zapewne ze wzgledu na to, ze analiza rozpraszania $wiatta na powierzch-
niach okresowych jest prostsza niz na powierzchniach nicokresowych. Nie wymaga
ona bowiem zastosowania skomplikowanych metod rachunku prawdopodobienstwa
i statystyki matematycznej. Dogodnym sposobem analizy rozpraszania $wiatta, szcze-
goblnie przez powierzchnie okresowe, jest teoria dyfrakcji swiatla.

Jak juz o tym wspomniano, analiza rozpraszania fal przez powierzchnie nierowne
dokonana zostata po raz pierwszy przez lorda Rayleigha. Rozpatrywat on rozpraszanie
fal akustycznych, padajacych prostopadle na powierzchni¢ sinusoidalng. Metoda za-
stosowana przez Rayleigha oparta byta na podobnych zatozeniach jak teoria zaburzen.
Zostata ona nastgpnie rozwini¢ta, tak by mozna jg bylto stosowaé do rozpraszania fal
elektromagnetycznych. Dokonano takze uogoélnienia tej metody w taki sposob, aby
obejmowata ona przypadek powierzchni nieokresowych i przypadek nieprostopadtego
padania fali na powierzchni¢ nierdéwna. Do badania rozpraszania fal przez powierzch-
nie okresowe stosowano takze metod¢ Kirchhoffa [11]. Ogolne rozwigzanie otrzyma-
ne tg metoda daje si¢ tatwo adaptowaé dla powierzchni okresowych.

Mimo ze w praktyce powierzchnie z okresowymi nierdwnosciami sg spotykane
znacznie rzadziej niz powierzchnie z nier6wno$ciami nieokresowymi lub losowymi,
analiza rozpraszania $wiatta przez powierzchnie okresowe jest wazna zaréwno teore-
tycznie, jak i praktycznie. Znaczenie powierzchni okresowych w teorii rozpraszania
$wiatla wynika z tego, ze analiza rozpraszania $wiatla na niektorych prostych po-
wierzchniach okresowych pozwala przewidzie¢ rezultaty rozpraszania na powierzch-
niach o bardziej skomplikowanej geometrii nierdéwnosci. Jak wiadomo, powierzchnie
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okresowe o profilach sinusoidalnym i cosinusoidalnym sg powierzchniami szczeg6l-
nymi z tego wzgledu, ze dowolng powierzchni¢ nierdwna, korzystajac z szeregu Fou-
riera lub calki Fouriera, mozna traktowa¢ jako superpozycj¢ zbioru ortogonalnych
funkcji harmonicznych, z ktérych kazda ma odpowiednia amplitude, przestrzenna
dhugos¢ fali 1 fazg. Wyniki analizy rozpraszania $wiatta przez powierzchnie o profilu
sinusoidalnym mogg by¢ zatem uogoélnione, dzicki zasadzie superpozycji, na po-
wierzchnie o bardziej ztozonym ksztatcie nieréwnosci. Analiza dyfrakcji §wiatta przez
struktury i powierzchnie okresowe ma réwniez duze znaczenie praktyczne, zwlaszcza
w tych dziedzinach, gdzie stosowane sg np. odbiciowe, fazowe siatki dyfrakcyjne,
hologramy, wzorce inkrementalne itp.

Przykladem powierzchni okresowej, niezaleznej od y, dla ktorej zachodzi rownosé
z=f{x + A) =f{x), moze by¢ fazowa, odbiciowa siatka dyfrakcyjna

Z=f(x,y)=asin(2/1—nx+(xj, (51)

gdzie a jest amplituda, o faza nierdwnosci, wielko$¢ za§ A nazywana jest statg siatki
dyfrakcyjnej, okresem lub przestrzenng dtugoscia fali sinusoidalnej. Niech ptaska fala
$wiatla, o dlugosci 4, pada pod katem 6; na powierzchni¢ okresowa z = f{(x), np. opisa-
ng wzorem (51), a ptaszczyzng padania niech bedzie ptaszczyzna Oxz. Katowe potoze-
nie maksimow dyfrakcyjnych okresla rownanie

. . A
sin §, = —sin 6, +qz, dla ¢g=0,£1%2,..., (52)

gdzie 6; oznacza kat ugigcia $wiatla, odpowiadajacy danemu maksimum, natomiast
liczba ¢ nazywana jest rzedem interferencji lub rzgdem dyfrakcyjnym.

Réwnanie (52) nosi nazwe rownania siatki dyfrakcyjnej. Otrzymuje si¢ je z zalez-
nosci (1), stosujac ja do funkcji okresowej. Rozpatruje si¢ przy tym dwa punkty po-
wierzchni o jednakowych warto$ciach wspoétrzednej z, oddalone od siebie o A. Dla
takich punktéw réznice wspotrzednych wynosza odpowiednio: zi1—z2 = 01 x2 — x; = 4.
Zgodnie z rownaniem (1) roznica drogi optycznej Ar, wyznaczona dla fal odbitych od
powierzchni w tych punktach, jest rowna

Ar =A(sin@, +sind,), (53)
gdzie symbolami 6, i 6; oznaczono odpowiednio kat rozproszenia i kat padania, A za$
oznacza stalg siatki dyfrakcyjnej. Maksima dyfrakcyjne powstang wtedy, gdy rdznica

faz, wynikajgca z réznicy drogi optycznej, bedzie rowna catkowitej wielokrotnosci 2n
rad. Oznacza to konieczno$¢ spelnienia warunku

277t/1(si11 0,+sinf,)=2nq. (54)
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Po przeksztalceniu warunku (54), zakladajac, iz 6, = @, otrzymuje si¢ rownanie (52).
Katowe potozenie maksimow dyfrakcyjnych pokazano na rysunku 6.

Fala padajaca z"

Siatka dyfrakeyjna
u%\/\nnnn & ANAN
™ TAY VA

| \ — (L

Rys. 6. Dyfrakcja na siatce sinusoidalnej
Fig. 6. Diffraction from a sinusoidal grating

W pracy [10] rozpatrzono dyfrakcje plaskiej fali §wiatta monochromatycznego na
siatce dyfrakcyjnej, zawierajacej N okresowych nierdwnosci o dowolnym profilu.
Natezenie $wiatla ugigtego przez takg siatkg, w wybranym kierunku, jest iloczynem
dwéch funkcji: funkcji interferencyjnej H(p) i funkcji intensywnosci I°( p). Funkcja
interferencyjna H( p) jest funkcja okresowa. Dla siatki odbiciowej zalezy ona od sumy
algebraicznej sinus6w kata rozproszenia 6, i kata padania 6. Znaki katow 6,1 6; poda-
no na rysunku 1. Funkcja interferencyjna zawiera wyrazne maksima, ktorych nateze-
nie jest rowne N2, przy czym N jest liczba okresow siatki w o$wietlonym obszarze.
Maksima te wystepuja wtedy, gdy spelniony jest warunek (54). Funkcja intensywno-
sci I°(p) zalezy od wspdtczynnika odbicia §wiatta i profilu powierzchni pojedyncze;
nierownosci, fala §wietlna bowiem odbijana w poszczegolnych punktach powierzchni
doznaje zmian amplitudy i fazy. Funkcja ta jest proporcjonalna do kwadratu modutu
transformaty Fouriera funkcji odbicia, okreslonej w [10]. Mnozenie funkcji interferen-
cyjnej H( p) przez funkcje intensywnosci I°( p) powoduje zmiane natezenia kolejnych
maksimow interferencyjnych. Rozktad natezenia $wiatta ugictego przez powierzchnig
okresowg jest rezultatem modulacji amplitudowej funkcji interferencyjnej H( p) przez
funkcje intensywnosci I°( p).

Korzystajac z teorii Kirchhoffa, w pracach [6], [60], [25] pokazano, ze w odbiciu
ptaskiej fali $wiatla, ktorej amplituda réwna si¢ jednosci, od powierzchni fazowej
sinusoidalnej siatki dyfrakcyjnej, wzgledne natezenie Swiatla /(r) w punkcie P okre-
slonym wektorem r, jest proporcjonalne do sumy kwadratow funkcji Bessela pierw-
szego rodzaju rzgdu ¢
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P 2
I(r) e Z{J{A(’%ﬂ , (55)

gq=-0

przy czym

AP, =47na(cos9i+cos0d), (56)
gdzie: Jy( ) — funkcja Bessela pierwszego rodzaju rzedu ¢, A@max — maksymalna roézni-
ca faz fali Swietlnej, wprowadzana przez siatke dyfrakcyjng, A — dlugos¢ fali $wiatla,
a — amplituda sinusoidalnej siatki dyfrakcyjnej, 6; — kat padania, 8; — kat rozprosze-
nia. Przy prostopadtym padaniu ptaskiej fali §wiatta na powierzchnie, w sytuacji gdy
amplituda sinusoidalnej siatki dyfrakcyjnej a jest znacznie mniejsza od dtugosci fali
swiatta A, maksymalne wzgledne natezenie Swiatla /(65) w g-tym rzedzie dyfrakcji jest
w przyblizeniu roéwne funkcji Bessela pierwszego rodzaju rzedu ¢

2
1(6,)= [Jq(%ﬂ , (57)

Zaktada sie przy tym, ze katy rozproszenia &; = 6,, okreslajace potozenie kolej-
nych maksimow dyfrakcyjnych, sa bliskie zeru. Dla wigkszych wartosci amplitudy
a siatki sinusoidalnej wyznaczenie nat¢zenia §wiatta w g-tym maksimum dyfrakcyj-
nym staje si¢ bardziej skomplikowane, gdyz wymaga sumowania funkcji Bessela
odpowiadajacych kolejnym rzedom dyfrakcyjnym [25]. W przypadku gdy nieréw-
nosci powierzchni opisane sg inng funkcja okresowa niz funkcja dana rownaniem
(51), pole dyfrakcyjne mozna wyznaczy¢ jako superpozycje fal ugigtych na sinusoi-
dalnych i cosinusoidalnych siatkach dyfrakcyjnych, stanowigcych rozwinigcie po-
wierzchni nierdwnej w szereg Fouriera.

Do podobnych wnioskow prowadzi analiza odbicia §wiatta od powierzchni okre-
sowych z wykorzystaniem teorii Rayleigha, przedstawiona w pracach [6], [51], [60].
Jesli fala plaska pada na powierzchnie sinusoidalna, dang réwnaniem (51), ktérej am-
plituda a jest znacznie mniejsza od dlugosci fali A, faza za§ a=m/2, to dla $wiatta
ugigtego w rzgdzie g otrzymuje si¢ zalezno$¢

J{z% COSQ,-) = qim(_i)q \/[(gq) Jq+l(2% COSHqJ ’ (58)

q=—°

gdzie: J,, () — funkcja Bessela pierwszego rodzaju rzedu m; ¢, [ — liczby catkowite,
i — jednostka urojona, /(6,) — maksymalne wzgledne nat¢zenie $wiatta w g-tym rzg-
dzie dyfrakcji, 0; — kat padania, 6, — kat ugigcia dla g-tego rzgdu.

Rownanie (58) wynika z rozwinigcia w szereg Fouriera dwoch funkcji, ktore opisuja
fale padajacg na powierzchni¢ i falg¢ rozproszong oraz z poréwnania odpowiednich
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wspotczynnikow Fouriera w obu rozwinieciach. Szereg z prawej strony rownania (58)
jest szybkozbiezny, jezeli 2na << A. W takim przypadku mozna go ograniczy¢ do kilku
sktadnikow. Umozliwia to utworzenie uktadu réwnan liniowych, z ktérego nastepnie
wyznacza si¢ wzgledne natezenia $wiatta /(6,) w kilku rzedach dyfrakcyjnych. Przed-
stawiona metoda analizy rozpraszania $§wiatla przez powierzchnie okresowe nazywana
jest niekiedy metoda Rayleigha—Fouriera. Odbicie fal elektromagnetycznych od po-
wierzchni okresowych rozpatrzono takze w pracy [6], analizujac to zjawisko kilkoma
sposobami.

W pracy [60], korzystajac z wektorowej teorii zaburzen, wyprowadzono roOwnania
okreslajace wzgledne natezenia $wiatta /(6:1) w maksimach dyfrakcyjnych +1 rzedu,
przy odbiciu fali plaskiej od sinusoidalnej siatki dyfrakcyjnej. Analizy dokonano dla
dwoch sktadowych $wiatla spolaryzowanego: sktadowej potozonej w plaszczyznie pa-
dania oraz sktadowej lezacej w ptaszczyznie prostopadtej do ptaszczyzny padania. Przy
niewielkich katach padania 6 — dla siatki, ktérej amplituda a jest mata w poréwnaniu
z dlugoscig fali $wiatta 4 — oba réwnania przyjmuja wspdlng, przedstawiong postaé:

2
1(6,,) z(z% cos@j . (59)

Teoria zaburzen i teoria Kirchhoffa daja podobne rezultaty w przypadku, gdy am-
plituda nieréwnoéci jest mata w poréwnaniu z dhugoscia fali $wiatta. Swiadczy o tym
porownanie zaleznosci (57) 1 (59), jesli uwzgledni sig, iz w rownaniu (57) przyjeto
6.= 0 oraz ze dla matych wartosci argumentu funkcje Bessela pierwszego rodzaju
Ji1( ) aproksymuje si¢ zaleznos$ciami

J,(2ka) = sza =ka, (60)
J_1(2ka)z—27ka=—ka, (61)

gdzie k = 2m/A jest liczba falows. Zaletg teorii zaburzen jest to, ze nie naktada ona
ograniczen na przestrzenng dlugos¢ fali nierownosci powierzchni A, podczas gdy teo-
ria Kirchhoffa wymaga, aby A >> A. Teoria zaburzen moze by¢ jednak stosowana
jedynie do nierownosci o matych wysokosciach. Natomiast teori¢ Kirchhoffa mozna
stosowa¢ dla dowolnych wysokosci nierdéwnosci. W tym przypadku ograniczenia na-
ktadane sa na przestrzenng dtugos$¢ fali lub na promienie krzywizny nieréwnosci.
W pracach [51] i [60] poréwnano obie teorie ze wzgledu na ich doktadnosci.

2.4. ANALIZA DYFRAKCJI W SKATEROMETRII NIEROWNOSCI POWIERZCHNI

Mimo prostoty dyfrakcyjnego modelu rozpraszania $wiatla przez powierzchnie
okresowe, jego wykorzystanie do oceny powierzchni rzeczywistych nie jest tatwe
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i wymaga niekiedy zastosowania specjalnych technik, takich np. jak sieci neuronowe
[33]. W podstawowej postaci mozna go zastosowac do oceny parametrow nierownosci
powierzchni jedynie w kilku prostych przypadkach. Wystepuje to np. wtedy, gdy po-
wierzchnia opisana jest funkcjg dang réwnaniem (51). W ogoélnym przypadku po-
wierzchni okresowych, z rownania (52) otrzymuje si¢ tylko wyrazenie dla przestrzen-
nej dlugosci fali A

S — (62)
(sindg, +sin ;)
gdzie / jest dlugoscia fali $wiatla, ¢ rzgdem dyfrakcyjnym, natomiast 6, i 6; oznaczajg
kolejno kat padania i kat rozproszenia, odpowiadajacy g-temu maksimum dyfrakcyj-
nemu. Znajac kat padania 6; oraz dtugo$¢ fali Swiatta A, mozna na podstawie rownania
(62) 1 wartosci kata rozproszenia 6, w wybranym maksimum dyfrakcyjnym wyzna-
czy¢ przestrzenng dtugo$¢ fali A nierownosci okresowych.
Jesli rozpatrujac rdwnanie (62) przyjmie sie, ze kat padania 6; jest rowny zeru
i uwzgledni, iz dla matych wartosci katow rozproszenia spelnione sg rownosci

sin 6, =%zeq, (63)

gdzie 6, jest katem rozproszenia okreslajacym polozenie ¢g-tego maksimum dyfrakcyj-
nego. Rownanie (62), przy podanych zatozeniach przyjmuje postac:
4=24, (64)
0@

Zastosowanie do rownania (64) prawa sumowania btedow oraz zasady najnieko-
rzystniejszego przypadku, umozliwia otrzymanie nastgpujacego wyrazenia dla bledu
bezwzglednego AA przestrzennej dlugosci fali A

}, (65)

gdzie: AA — blad bezwzgledny przestrzennej dlugosci fali A, A — przestrzenna dtugos¢
fali, A — dlugos¢ fali $wiatta, ¢ — rzad dyfrakcyjny, 46, — btad pomiaru kata rozpro-
szenia 6,, odpowiadajacego g-temu maksimum dyfrakcyjnemu. Blad wzgledny pomia-
ru przestrzennej dugosci fali wynosi:

J (66)

przy czym w rownaniach (65) i (66) zastosowano takie same oznaczenia. Z roOwnan
(65) 1 (66) wynika, ze wartosci btedu bezwzglednego A4 i wzglednego AA/A rosna

AZ

AAzi‘éA/I —— A0
A Ag 1

ﬂzi A—i+—izt6
A A Aq 1
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wraz ze wzrostem przestrzennej dtugosci fali A. Jesli idzie o metrologi¢ mikronierow-
nosci powierzchni jest to sytuacja dosy¢ niezwykta i szczegdlnie korzystna. Oznacza
ona, ze wykorzystujac zjawisko dyfrakcji §wiatta mozna doktadniej mierzy¢ nierow-
nosci, z krétszymi przestrzennymi dtugosciami fali A. Pomiaréw kata rozproszenia 6,
lepiej jest dokonywac¢ w wyzszych rzedach dyfrakcyjnych, gdyz wtedy btedy pomiaru
przestrzennej dtugosci fali A beda mniejsze.

W przypadku powierzchni sinusoidalnej dyfrakcyjny model rozpraszania $wiatta
umozliwia takze wyznaczenie amplitudy nierdéwno$ci powierzchni. Dokonuje si¢ tego
na podstawie pomiaru wzglednego natezenia $wiatla w jednym z maksiméw dyfrak-
cyjnych +1 rzedu. W tym celu mozna skorzysta¢ z zaleznosci (59), ktéra po prze-
ksztalceniu przyjmuje postac

ax—2 1@, (67)

2ncoso, -

przy czym zastosowano tu takie same oznaczenia jak poprzednio. Zalezno$¢ (67)
spetniona jest, jesli zalozymy, iz amplituda a powierzchni sinusoidalnej jest znacznie
mniejsza od dlugosci fali §wiatla A.

Analizujac efekty dyfrakcyjne w uktadach pomiarowych, przeznaczonych do oce-
ny nieréwnosci powierzchni, przyjmuje si¢ na ogot, iz powierzchnia o$wietlana jest
swiattem spojnym o znanym przestrzennym rozktadzie fazy. Wykorzystanie do tego
celu swiatta spojnego wynika najczesciej ze swiadomosci, iz przy odbiciu od po-
wierzchni nierownej fala $wietlna jest przede wszystkim modulowana fazowo. Zasto-
sowanie $wiatta spojnego gwarantuje zatem, ze informacja o fazie fali $wietlnej nie
zostanie utracona, chociaz odzyskanie i zinterpretowanie tej informacji moze nie by¢
fatwe. W pewnych sytuacjach zastosowanie §wiatta spojnego okazuje si¢ jednak nie-
pozadane, ze wzgledu na niekorzystne efekty, takie np. jak szumy koherentne powsta-
jace w wyniku zjawiska plamkowania. Szumy te, co prawda tylko niekiedy, mozna
thumi¢. Komplikuje to jednak uktad pomiarowy oraz utrudnia odzyskanie informacji
o fazie fali §wietlnej odbitej od powierzchni nieréwne;.

W przypadku stosowania do o$wietlenia powierzchni mierzonej $wiatta niespdjne-
go, szczegdtowa informacja zawarta w fazie odbitej fali Swietlnej jest najczesciej bez-
powrotnie tracona, poniewaz w procesie detekcji swiatta nastgpuje proces usrednienia
fazy. Swiatto niespojne moze by¢ jednak stosowane wtedy, gdy przedmiotem zainte-
resowania jest usredniona informacja o nieré6wno$ciach powierzchni mierzone;.
W takiej sytuacji analiza zjawiska dyfrakcji powinna uwzglednia¢ zastosowanie
oswietlenia niespojnego.

W dotychczasowych rozwazaniach milczaco przyjmowano zatozenie, ze padajgca
na powierzchni¢ nieréwna fala $wietlna dociera bez przeszkod do wszystkich punktow
powierzchni. Ponadto zaktadano tez, ze fala odbita od powierzchni réwniez bez prze-
szkod dociera do punktu obserwacji. Jednakze w rzeczywisto$ci wymienione zatoze-
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nia nie zawsze udaje si¢ spetnic¢, odbiciu $wiatta od powierzchni nierownej moga bo-
wiem towarzyszy¢ réznorodne zjawiska, takie np. jak samozacienianie i samoprzesta-
nianie powierzchni oraz odbicia wielokrotne. Zjawiska te trudno jest uwzgledni¢
w przedstawionym modelu dyfrakcyjnym. Ich analiza zostanie przedstawiona w ko-
lejnym punkcie tego rozdziatu.

2.5. ZJAWISKA TOWARZYSZACE ROZPRASZANIU SWIATLA
PRZEZ POWIERZCHNIE NIEROWNE

Niekiedy, zwtaszcza przy duzych katach padania $wiatla na powierzchni¢ nierow-
ng, uksztattowanie nieréwnosci powierzchni moze sprzyja¢ pojawianiu si¢ pewnych
dodatkowych zjawisk towarzyszacych rozpraszaniu $wiatta. Do zjawisk tych naleza
tak zwane samozacienianie powierzchni oraz odbicia wielokrotne. Samozacienianie,
czyli zacienianie niektorych obszardw powierzchni przez nieréwnos$ci, wystepuje przy
duzym gradiencie funkcji opisujacej powierzchnie, szczegdlnie wtedy, gdy katy pada-
nia $wiatla na powierzchni¢ sg duze. Te same czynniki, tzn. mocno rozwini¢ta po-
wierzchnia i duze wartos$ci kata padania, sprzyjaja powstawaniu odbi¢ wielokrotnych.
Istote zjawisk samozacieniania powierzchni i odbi¢ wielokrotnych zilustrowano na
rysunku 7.

a) by

. . Qdbicie trzvkrotme Odbicie dwukrotne
Fala padajaca :

Zacienione obszary powierzchni

Rys. 7. Zjawiska towarzyszace rozpraszaniu §wiatla przez powierzchnie:
a) samozacienianie powierzchni, b) odbicia wielokrotne
Fig. 7. Attendant phenomena in light scattering from surface:
a) surface self-shadowing, b) multiple reflections

2.5.1. SAMOZACIENIANIE POWIERZCHNI

Teorie opisujace rozpraszanie §wiatta przez powierzchnie nierowne zakladaja na
ogol, ze padajaca na powierzchnig fala oswietla bezposrednio kazdy punkt powierzch-
ni. Jednakze zatozenie to nie zawsze jest spetnione. Jesli na powierzchnie nierdowna
z =f{x), pod katem 6, w ptaszczyznie Oxz, pada ptaska fala §wiatta, to — w przyblizeniu
promieniowym — samozacienienie powierzchni wystapi wtedy, gdy dla ktéregokol-
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wiek z punktow nalezacych do o$wietlanego obszaru powierzchni spetniona bedzie
odpowiednia z nastepujacych nierdwnosci:

—@ >ctgb,, (68)
2%
% >ctgl. . (69)

Nierownos$¢ (68) jest warunkiem wystgpienia samozacienien w sytuacji, ktora
przedstawiono na rysunku 7a. Jesli zwrot osi Ox, uktadu wspotrzednych Oxy pokaza-
nego na rysunku 7a, zostanie zmieniony na przeciwny, to wystapienie samozacienien
powierzchni okresla nierownos¢ (69). Spetnienie odpowiedniego z warunkoéw (68) lub
(69) oznacza, ze na powierzchni istnieja takie punkty, ktore beda zacienione przez
inne fragmenty powierzchni.

To czy dany punkt powierzchni bedzie bezposrednio oswietlony przez fale padaja-
ca, czy tez nie, zalezy nie tylko od kata padania $wiatla, ale takze od wysokos$ci nie-
rownosci 1 katow nachylenia stycznych do powierzchni. Dla powierzchni zdetermi-
nowanych, np. powierzchni okresowych, okreslenie wielkosci obszarow o$wietlonych
nie nastrecza wiekszych trudnosci. W przypadku powierzchni opisanych stacjonarny-
mi i ergodycznymi funkcjami losowymi mozna obliczy¢ prawdopodobienstwo oswie-
tlenia danego punktu powierzchni, niezaleznie od wspotrzgdnej z tego punktu oraz
kata ¥ nachylenia stycznej w tym punkcie. Prawdopodobienstwo P(8) tego, ze dany
punkt powierzchni bedzie oswietlony falg ptaska, padajaca pod katem 6&; okreslone jest
wg [3] nastgpujacym rownaniem:

Zl,' ctgb;
P(6)="—=50,.7) [ (), (70)

c

gdzie: /; — dtugosci rzutéw oswietlonych obszaréw powierzchni f{x) na o$ Ox, /. — cal-
kowita dtugos¢ powierzchni o§wietlonej wzdtuz osi Ox, S(6;, z') — funkcja zacienienia
powierzchni, z'(x) — pochodna powierzchni wzdtuz osi Ox, p(z') — gesto§¢ prawdopo-
dobienstwa pochodnej powierzchni w kierunku x.

Funkcja zacienienia S(6, z'), wystepujaca w rownaniu (70), moze by¢ interpreto-
wana jako prawdopodobienstwo tego, ze fala ptaska, padajgca na powierzchni¢ pod
katem 6, oswietla bezposrednio dany punkt powierzchni, w ktorym kat nachylenia
stycznej wynosi ¥ — bez wzgledu na wartos¢ rzednej z w tym punkcie i wartosci po-
chodnych wyzszych rzedow. Funkcja ta zalezy od kata padania 6; oraz od wartosci
pochodnej dfix)/dx = z'(x) = tg y.

Idea wykorzystania funkcji zacienienia oparta jest na zatozeniu, ze Srednie nateze-
nie $wiatla 7, otrzymane w wyniku rozproszenia i towarzyszacych mu samozacie-
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nien, roéwne jest iloczynowi funkcji zacienienia i $redniego natgzenia $wiatta rozpro-
szonego [ , wyznaczonego bez uwzglednienia zacienien [51]:

Iy~1580,z), (71)
przy czym

0<8(6,z")<1. (72)

Rownanie (71) jest rownaniem przyblizonym, gdyz zaklada catkowitg statystyczng
niezalezno$¢ S$redniego nat¢zenia $wiatla rozproszonego oraz funkcji zacienienia
S(0;, z"). Zatozenie to nie zawsze jest spelnione. Jednakze wyznaczajac srednie natgze-
nie $wiatta rozproszonego metoda Kirchhoffa, przyjmuje si¢, iz jest ono niezalezne od
pochodnej powierzchni, co pozwala uzna¢ rownanie (71), w tym przypadku, za wy-
starczajaco doktadne.

Funkcja zacienienia moze mie¢ bardziej ogdlny charakter, jezeli uwzgledni sig fakt,
7e samozacienienia powierzchni dotyczg nie tylko $wiatta padajacego na powierzchnig,
ale takze $wiatta odbitego od niej. Nierdwnosci powierzchni mogg zacienia¢ inne obsza-
ry powierzchni zarowno w odniesieniu do zrodla $wiatla, jak i w stosunku do punktu lub
kierunku obserwacji, czy tez miejsca, w ktorym umieszczono detektor §wiatta rozpro-
szonego. Ten ostatni przypadek niekiedy nazywany jest zjawiskiem samoprzestaniania
powierzchni. Oba rodzaje samozacienien powierzchni pokazano schematycznie na ry-
sunku 8. Obszary I rodzaju sa zacienione w taki sposob, ze nie dociera do nich bezpo-
srednio fala $wietlna padajaca na powierzchni¢ po katem 6;. Obszary II rodzaju sa
oswietlone falg padajaca, lecz §wiatto odbite od powierzchni w tych obszarach nie do-
ciera bezposrednio do detektora, jesli detektor jest umieszczony pod odpowiednio du-
zym katem detekcji 69, Obszary II rodzaju s3 wiec przestoniete przez sasiadujace z nimi
nierbwnos$ciami powierzchni i nie s3 analizowane przez uktad detekcyjny. Dla uprosz-
czenia analizy czgsto uznaje sig, ze obszary Il rodzaju sg zacienione — tzn. przestonicte
przez powierzchni¢ — w stosunku do detektora. Umozliwia to zastosowanie w podobny
sposob analizy w odniesieniu do obszaréw I 1 II rodzaju.

Fala padajaca
Do detektora —
a, T o T
.'/r f ‘M%
L / : g .
x
Zacienione Oswietlone lecz przeslonigte
obszary powierzchni; obszary powierzchni;
obszary [ rodzaju obszary 11 rodzaju

Rys. 8. Samozacienianie i samoprzestanianie powierzchni
Fig. 8. Surface self-shadowing and surface self-hiding
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W pracy F.G. Bassa i .M. Fuksa [3] oraz w pracy J.A. Ogilvy [51] opisano sposo-
by wyznaczania funkcji zacienienia i pokazano jej wykresy. Do wyznaczania tej funk-
cji wykorzystuje si¢ teori¢ przewyzszen. Teoria ta, nazywana tez teorig skokow poza-
barierowych [50], okresla relacje wystepujace migdzy funkcja losowa, np. funkcja f{x)
opisujaca powierzchni¢ nierdéwna, a pewng zdeterminowang funkcja ¢(x), ktorag moze
by¢ np. prosta taczaca punkt zacieniajacy i punkt zacieniany. Przewyzszeniem funkcji
losowej f{x) nazywane jest przekroczenie przez t¢ funkcje wartosci @(x). Jezeli prze-
kroczenie nastepuje w taki sposéb, ze w punkcie przecigcia si¢ obu funkcji dfix)/dx >
dp(x)/dx, to przewyzszenie jest dodatnie. Jesli natomiast w punkcie przecigcia obu
funkcji dfix)/dx < dg(x)/dx, to przewyzszenie jest ujemne.

Stosujac teori¢ przewyzszen do wyznaczania funkcji zacienienia, uwzgledniajacej
zardwno samozacienienia powierzchni w stosunku do Zrédla $wiatta, jak i w stosunku
do detektora §wiatta rozproszonego, w pracy [3] otrzymano nastepujaca zaleznosc:

1

NCR AT , 73
@ ) 1+ L(a,)+ L(b,) (73)
przy czym parametry a; i by dane sg roOwnaniami
0 =% (74)
o,
tg 0
by ==, (75)
o,
natomiast funkcje L(a;) i L(bs) wynosza odpowiednio:
La)=tg0, [(z'~ctgf) p(z)d=", (76)
ctgh;
Lb)=tg0" [(z'~ctgd”) p(z)dz, (77)
ctg@d

gdzie o' jest odchyleniem standardowym pochodnej powierzchni z' = dfix)/dx, p(z")
za$ oznacza gestos¢ prawdopodobienstwa pochodnej powierzchni.

Jak wynika z przytoczonych réwnan, funkcja zacienienia powierzchni S(é, 09, z'),
przy danych katach padania 6, i detekcji 09, zalezy tylko od statystycznych wiasciwo-
sci pochodnej powierzchni z'(x), wyrazonych odchyleniem standardowym oz 1 ggsto-
$cig prawdopodobienstwa p(z'). Rowniez $rednie natezenie §wiatla, otrzymane w re-
zultacie rozproszenia §wiatla i towarzyszacych mu zacienien, zgodnie z rdGwnaniem
(71), zalezy jedynie od gestosci prawdopodobienstwa pochodnej powierzchni. Podob-
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ny wniosek mozna sformutowa¢ w odniesieniu do rozktadu nat¢zenia $wiatta rozpro-
szonego. Rozwazania te s3 oczywiscie prawidlowe w przyblizeniu optyki geome-
trycznej, tzn. wtedy, gdy dtugos¢ fali $wiatta A jest znacznie mniejsza od wymiarow
charakteryzujacych nierdwnosci powierzchni.

Problem samozacieniania powierzchni byt dotychczas rozpatrywany jedynie dla
powierzchni dwuwymiarowych z = f{x). Uogoélnienie tych rozwazan dla powierzchni
trojwymiarowych z = f{x, ) jest bardziej ztozone. Wymaga ono analizy odpowiednich
przekrojow powierzchni, zaleznych od kierunku oswietlenia oraz wtasciwej sktadowe;j
trojwymiarowej funkcji okreslajacej pochodng powierzchni z' = VAx, ).

W procesie pomiaru nierdéwnos$ci, samozacienianie powierzchni jest przewaznie
traktowane jako zjawisko niepozadane, zaktocajace i tak juz skomplikowany proces
rozpraszania $wiatta. Dlatego najcze$ciej dazy si¢ do eliminacji lub przynajmniej
ograniczenia samozacieniania powierzchni, zmniejszajgc wartos¢ kata padania Swiatla
6. na powierzchni¢ rozpraszajaca. Jesli nie jest to mozliwe, uwzglednia si¢ wpltyw
samozacienienl powierzchni na pole rozproszone, wykorzystujac w tym celu funkcje
zacienienia S(&, 6, z"). Nalezy jednak pamietaé o tym, ze wartosci funkcji zacienienia
maja istotne znaczenie przy duzych katach padania @, przy ktorych, zgodnie z nie-
réwnoscia (13), stosowanie teorii Kirchhoffa jest ograniczone.

Funkcja zacienienia moze by¢ traktowana jako miara pewnej wtasciwosci po-
wierzchni. Wihasciwosci, ktora umozliwia — przy odpowiednim o$wietleniu i sposo-
bie obserwacji — tworzenie charakterystycznego, zacienionego obrazu powierzchni.
Obraz ten zalezy od sposobu i kierunku oswietlenia powierzchni, a takze od metody
obserwacji $wiatla odbitego. Analiza obrazu powierzchni tworzacej samozacienienia
jest w wielu przypadkach bardzo pozyteczna. Na jej podstawie mozna oceni¢ niekto-
re charakterystyczne cechy nierownos$ci powierzchni i wyznaczy¢ ich pewne para-
metry geometryczne. Badajac zacienienia powierzchni, korzystnie jest zmienia¢ nie
tylko kat padania §wiatta &, ale takze potozenie powierzchni wzgledem kierunku
oswietlenia. Widoczne jest tu pewne podobienstwo z metodg ciemnego pola — nie-
zwykle uzytecznym i powszechnie stosowanym sposobem obserwacji w mikroskopii
optycznej.

2.5.2. ODBICIA WIELOKROTNE

Analiza zjawiska rozpraszania §wiatta przez powierzchnie nieroéwne dokonywana
jest na ogot przy zalozeniu, ze padajgca na powierzchnie fala Swietlna, odbija si¢ od
powierzchni tylko raz. Zjawisko odbicia $wiatta od powierzchni ptaskiej jest w tym
sensie aktem jednorazowym. Fala $§wietlna po odbiciu si¢ od powierzchni propaguje
W przestrzeni otaczajgcej powierzchni¢. Nie ma powtérnego oddziatywania po-
wierzchni i1 odbitej fali $wietlnej. Jezeli na powierzchni pojawig si¢ niewielkie nie-
rownosci, kat padania fali za$ nie bedzie zbyt duzy, to mozna przyjaé, ze nierowna
powierzchnia odbijajaca $wiatlo — podobnie jak wspomniana poprzednio powierzch-
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nia ptaska — nie wptywa ponownie na fal¢ odbitg. Sytuacja zmieni sig¢, jezeli nierow-
nosci powierzchni oraz katy padania $wiatla na powierzchni¢ beda wicksze. Moga
wtedy zachodzi¢ odbicia wielokrotne. Odbicia te dotyczg tylko niektorych fragmen-
tow frontu fali padajacej na powierzchnie.

Niech na powierzchnig¢ nierowng z = f{x), pod katem &, w plaszczyznie Oxz, pada
plaska fala $wiatla. Rozwazmy, w przyblizeniu promieniowym, odbicie tej fali w do-
wolnie wybranym punkcie powierzchni o wspotrzednych xi, zi (rys. 9). Odbicia wie-
lokrotne wystapig wtedy, gdy uktad rownan

z=—xctgh, +z,+x, ctg@s,} (78)
z=f(x),
gdzie
0.=—0 +2y(x)), (79)

bedzie mial, oprocz punktu o wspotrzednych xi, z1, co najmniej jedno takie dodatkowe
rozwigzanie x», z», ktore wystapi dla argumentu x, > x; przy 6 <0, albo dla argumentu
X2 <xi przy 6 > 0. W rownaniach (78) i (79) przyjeto nastepujace oznaczenia: 6, — kat
padania $wiatta na powierzchnig, x1, z1 — wspotrzedne punktu powierzchni, w ktorym
rozpatrywane jest odbicie $wiatta, 6 —kat odbicia $wiatla w rozpatrywanym punkcie
powierzchni, y(x1) —kat nachylenia stycznej do powierzchni w punkcie odbicia,
z = fix) — funkcja opisujaca powierzchnig.

oA
z Fala padajgca +kﬁ‘Aﬂ_ ;b\(\
- - A 2=/

91-’ 2]

A

v ml /2 i‘yzy(xl) >

W punkcie 4: W punkcie B:
6,= 60" =~6+2y(x) 0% =-n—6,+2y(x) 7'= dflxydx = tgy (x)

z

Rys. 9. Odbicie wielokrotne od powierzchni nieréwnej
Fig. 9. Multiple reflection from a rough surface

Po stwierdzeniu, ze dla danego fragmentu frontu fali $wietlnej nastapilo dwukrotne
odbicie od powierzchni, trzeba rozpatrzy¢ w podobny sposob, czy nie nastapia kolejne
odbicia — najpierw trzecie, potem czwarte, a w ogolnym przypadku n-te. Kat padania
0™, w kazdym kolejnym punkcie odbicia, zalezy od kata odbicia 6" w punkcie
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poprzednim. Bezwzgledna warto$¢ kata 6, w odréznieniu od kata @, moze przekra-
czaé /2. Kat 6" dany jest rOwnaniami:

0" =n+6", jesli 6"V <0dlan=2,3,4,.., (80)
0 =—m+0", jesli 0"V >0dlan=2,3,4,.., (81)
gdzie: 6 — kat padania $wiatta w punkcie n-tego odbicia, """ — kat odbicia $wiatta

w punkcie n—1, n — kolejny numer punktu, w ktorym zachodza odbicia wielokrotne.
Katy @, 6, 6, i 8" — jak pokazano na rysunku 9 — wyznacza si¢ wzgledem nor-
malnej no do ptaszczyzny z = 0. Kat jest dodatni, gdy wyznaczany jest od normalnej
no odwrotnie do ruchu wskazéwek zegara. Kat odmierzany od normalnej no zgodnie
z ruchem wskazdwek zegara jest ujemny.

Warunkiem odbicia $wiatta w kolejnym punkcie powierzchni, o wspotrzgdnych
Xn, Zn, j€St Wystapienie co najmniej jednego dodatkowego rozwigzania uktadu rownan:

z=-xctgd"” +z,+x, ctg'?i")a} (82)
z=f(x),
przy czym
O =—0" +2y(x,) dla n=2,3,4, .., (83)

ktore to rozwigzanie spetnia¢ bgdzie podobne postulaty, jak rozwigzanie uktadu (78).
To dodatkowe rozwigzanie powinno zatem wystepowac dla wartosci x,+1 > x, przy
" < 0 albo dla wartosci x,+1 < x, przy 8™ > 0, gdzie "™ jest katem odbicia
w punkcie 7.

W celu ilosciowego okreslenia wymiardw obszaréw powierzchni sprzyjajacych od-
biciom wielokrotnym, nalezy rozwigzywac¢ uklad rownan (78) kolejno we wszystkich
punktach powierzchni. Nastgpnie procedura ta powinna by¢ stosowana rekurencyjnie,
z wykorzystaniem uktadu rownan (82), dla kolejnych punktow, w ktdrych nastapity odbi-
cia wielokrotne. Jak wida¢, analiza odbi¢ wielokrotnych jest zadaniem trudnym z kilku
powoddw. Po pierwsze, nieznana jest na ogot funkcja z = f{x), opisujaca powierzchnie.
Po drugie, nieznane sa wartosci katow odbicia w kolejnych punktach powierzchni. Po
trzecie, liczba rozpatrywanych punktéw powierzchni moze by¢ bardzo duza.

Niezaleznie od tego, ze analiza odbi¢ wielokrotnych jest zadaniem trudnym, warto
jest zwroci¢ uwage na pewna charakterystyczng ceche tego zjawiska. Rozpatrujac
nominalnie ptaska powierzchnie nieréwna z = f{x), tatwo zauwazy¢, ze odbicia wielo-
krotne na pewno pojawia si¢ wtedy, gdy w rozpatrywanym punkcie powierzchni katy
odbicia $wiatta € lub 4™ beda speiaé odpowiedni z podanych warunkéw

0

N

o

> , albo T (84)
2 2
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Odbicia wielokrotne mogg pojawi¢ si¢ takze przy mniejszych warto$ciach katow
6. i 6", ale nie jest to pewne. Ze wzoru (79), zmodyfikowanego dla dowolnego punk-
tu powierzchni, i z pierwszej nierownosci (84) otrzymuje si¢

|-6,+2y(x) >%, (85)

Spelnienie nieréwnosci (85) — przez kat padania 6 oraz przez kat nachylenia
stycznej Yx) w danym punkcie powierzchni — daje pewno$¢, ze fala odbita w tym
punkcie jeszcze co najmniej raz odbije si¢ od powierzchni.

Dla powierzchni opisanej stacjonarng i ergodyczng funkcja losowa, o danej gesto-
sci prawdopodobienstwa katow nachylenia zboczy nieréwnosci p(y), prawdopodo-
bienstwo wystapienia odbi¢ wielokrotnych P(é, ), wynikajace ze spetnienia nierow-
nosci (85), okreslone jest rOwnaniem

o,z
2 4

PO;,7)= P(I —0,+2y(x)|> gj =1- I p(y)dy. (86)
0, =

2 4

Mimo wielu wysitkéw, dotychczas nie opracowano doktadnych i praktycznie za-
dowalajacych, metod analizy odbi¢ wielokrotnych. Zaréwno teoria Kirchhoffa, jak
i teoria zaburzen pierwszego rzgdu, pomijaja zagadnienie odbi¢ wielokrotnych. Jedna
z koncepcji zmierzajacych do rozwigzania tego problemu polega na tym, aby rozpa-
trywac rozpraszanie lub dyfrakcje $Swiatla na powierzchni ptaskiej, na ktorej, wedhug
okreslonej zasady, rozmieszczone sg zbiory pojedynczych, identycznych nieréwnosci
o zdefiniowanym ksztalcie [51]. Nierownos$ci te maja mate wymiary, w porownaniu
z dtugoscig fali swiatta, i mogg by¢ wkleste lub wypukte. Najczgsciej przyjmowany
jest potcylindryczny lub potkulisty, wypukty ksztatt pojedynczych nierownosci. Ana-
liza odbi¢ wielokrotnych dla takiego uproszczonego modelu powierzchni wymaga
najpierw ustalenia, w jaki sposob §wiatlo rozpraszane jest przez pojedyncza nierdw-
no$¢. Zazwyczaj pole rozproszone przez pojedynczy element wyznaczane jest jako
suma pola uzyskanego w wyniku odbicia od idealnej powierzchni i pola rozproszone-
go przez pojedyncza kule lub walec. Kolejne etapy analizy to przyjgcie modelu prze-
strzennego rozmieszczenia nierdownosci 1 dokonanie superpozycji fal odbitych
z uwzglednieniem oddziatywania sasiednich nieréwnosci.

W pracy [71] przyjeto, ze z kazdym kulistym elementem rozpraszajacym zwiazany
jest lokalny uktad wspotrzednych sferycznych. Pole rozproszone przez pojedynczy
element kulisty ma symetri¢ osiowa, to znaczy nie zalezy od kata azymutalnego okre-
slonego dla kazdego elementu w ptaszczyznie Oxy. Pole to przedstawiono w postaci
nieskonczonej sumy iloczynow ortogonalnych wielomianow Legendre’a i sferycznych
funkcji Hankela. Kolejne wielomiany Legendre’a reprezentujg sktadowe harmoniczne
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pola rozproszonego. Kazda sktadowa spelnia warunki graniczne na powierzchni. Za-
ktadajac odpowiednie rozmieszczenie elementéw rozpraszajacych na plaszczyznie
i dokonujac superpozycji pol rozproszonych przez wszystkie elementy, w pracy [71]
otrzymano roéwnanie pozwalajace, dzieki metodzie iteracyjnej, oceni¢ pole rozproszo-
ne z uwzglednieniem odbi¢ wielokrotnych. Mimo duzej doktadnosci obliczen uzyski-
wanej w metodach iteracyjnych, o przydatnosci tego sposobu analizy odbi¢ wielokrot-
nych decyduje stopien zgodnosci przyjetego modelu nierdéwnosci z rzeczywisto$cia.

Znane sg takze inne metody analizy, ktére uwzgledniaja odbicia wielokrotne
w zagadnieniach zwigzanych z rozpraszaniem fal elektromagnetycznych przez po-
wierzchnie nierowne. Najbardziej doktadne, ale jednoczesnie skomplikowane i trud-
ne w praktycznych zastosowaniach, sa metody wykorzystujace rownania catkowe
Fredholma drugiego rodzaju. W Polsce problematyka zastosowania metod matema-
tycznych, w tym rownan calkowych, do analizy rozpraszania $wiatla, zwlaszcza przez
ciecze i gazy, rozwijana jest w Katedrze Metrologii Elektronicznej i Fotonicznej Wy-
dzialu Elektroniki Politechniki Wroctawskiej przez J. Mroczke i jego wspotpracowni-
koéw [45], [73], [9], [46], [19], [20], [26]. Oddzielng grupe metod analizy rozpraszania
$wiatla na nierdéwnosciach powierzchni, z uwzglgdnieniem odbi¢ wielokrotnych, sta-
nowig metody rachunku wariacyjnego. Sa to niestety tez metody ztozone i mato przy-
datne w zastosowaniach technicznych. W pracy J.A. Ogilvy [51] przedstawiono rézne
sposoby rozwigzywania rownan caltkowych Fredholma i opisano podstawowe rodzaje
metod wariacyjnych.

Odbicia wielokrotne, podobnie jak samozacienienia powierzchni, sg czgsto nie-
pozadane. Wystepuje to wtedy na przyktad, gdy zjawisko rozpraszania $wiatla jest
wykorzystywane do oceny nierownosci powierzchni. Nierownosci sg w wielu przy-
padkach oceniane posrednio, np. na podstawie pomiaréw przestrzennego rozktadu
nat¢zenia §wiatta rozproszonego przez powierzchni¢. Odbicia wielokrotne sprzyjaja
rozpraszaniu $wiatta w szerszym zakresie katow, co w rezultacie moze prowadzi¢ do
btednej oceny nierownosci powierzchni.

Rozpatrujac te sytuacje na gruncie optyki falowej, mozna stwierdzi¢, ze po-
wierzchnia nierowna, na ktorej zachodza odbicia wielokrotne, wprowadza znacznie
glebszg przestrzenng modulacje fazowa fali §wietlnej niz powierzchnia, od ktorej fala
odbija si¢ tylko raz. Modulacja fazowa, powodowana odbiciami wielokrotnymi, jest
trudna do przewidzenia i oszacowania. Rezultatem odbi¢ wielokrotnych jest takze
przestrzenna modulacja amplitudowa fali §wietlnej, gdyz reflektancja catkowita po-
wierzchni rzeczywistych jest mniejsza od jednosci. Dlatego kazde kolejne odbicie od
powierzchni powoduje zmniejszenie amplitudy i natgzenia Swiatla odbitego. Jezeli
reflektancja jest stata na calym o$wietlonym obszarze powierzchni, to nat¢zenie fali
odbitej n-krotnie jest proporcjonalne do n-tej potegi reflektancji. Glebokos¢ modulacji
amplitudowej wzrasta, jesli maleje reflektancja i rosnie liczba odbi¢ n. Modulacja
amplitudowa i modulacja fazowa, wywotane odbiciami wielokrotnymi, dotycza tylko
niektorych, na ogoét trudnych do zlokalizowania, fragmentow czota fali $wietlne;j.
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Jak wynika z tego, liczne odbicia wielokrotne — w rezultacie wprowadzenia dodat-
kowej modulacji fazowej i amplitudowej fali odbitej — stanowig przeszkode w skore-
lowaniu rozkladu natezenia $wiatta rozproszonego przez powierzchni¢ z parametrami
nierownosci, ktore na niej wystepuja. Moze to stawia¢ pod znakiem zapytania przy-
datno$¢ metod oceny nierownos$ci powierzchni, opartych na wykorzystaniu zjawiska
rozpraszania $wiatta. Na szczgscie, jak pokazano wczesniej, prawdopodobienstwo
wystapienia odbi¢ wielokrotnych dla wiekszosci precyzyjnie obrobionych powierzch-
ni jest niewielkie, zwtaszcza przy katach padania bliskich zeru.

Dotychczas rozwazany byt problem odbi¢ wielokrotnych. Polega on na tym, ze
swiatto padajace na powierzchni¢ odbija si¢ od niej wiecej niz jeden raz. Pomiedzy
kolejnymi odbiciami $wiatlo propaguje swobodnie w przestrzeni otaczajacej po-
wierzchni¢. Niekiedy zachodzi taka sytuacja, w ktorej swiatto odbite od powierzchni
nierownej zostanie na nig skierowane ponownie, na skutek odbicia od innej po-
wierzchni. T¢ sytuacje — pokazang schematycznie na rysunku 10 — nazywa si¢ rozpra-
szaniem wielokrotnym padajacej fali Swietlnej E; przez powierzchni¢ nieréwng. Roz-
praszanie wielokrotne, nawet na matych nieréwnos$ciach, powoduje duze zaburzenia
amplitudy i fazy pola wynikowego E;.

A

Rys. 10. Rozpraszanie wielokrotne w wyniku odbicia od powierzchni: a) nierdéwnej, b) gladkiej
Fig. 10. Multiple scattering due to reflection from: a) a rough surface, b) a smooth surface

Sa one skutkiem kumulowania si¢ zaburzen fali $wietlnej spowodowanych kolej-
nymi aktami rozpraszania. Zaburzenia te bedg wicksze wtedy, gdy liczba aktéw roz-
praszania bedzie wzrasta¢ oraz wtedy, gdy wieksze beda nierownosci dodatkowej
powierzchni odbijajacej. Rozpraszanie wielokrotne pojawia si¢ np. podczas przejscia
$wiatla przez cienkie warstwy, na co wskazano w pracy [52].

W pracy [3] przedstawiono ztozong teorie, umozliwiajgca przyblizone obliczanie
pola wynikowego fali $wietlnej, ktore powstaje na skutek wielokrotnego rozpraszania
przez powierzchnie o niewielkich nierownos$ciach. Teoria ta oparta jest na wykorzy-
staniu metody funkcji Greena, opracowanej wczesniej na potrzeby elektrodynamiki
kwantowej i kwantowej teorii pola. Gtoéwna idea tej teorii polega na tym, ze zaburze-
nie fali $wietlnej spowodowane nierownosciami zawarte jest nie w samym réwnaniu
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falowym Helmholtza, lecz w warunkach granicznych tego rownania. Mimo przydat-
nosci tej teorii w analizie zjawiska rozpraszania $wiatta, dotychczas nie znalazta ona
zastosowania w pomiarach niero6wnosci powierzchni.

Rozpraszanie wielokrotne, podobnie jak odbicia wielokrotne, jest na ogdt zjawi-
skiem niepozadanym w pomiarach nierdwnosci metodami rozpraszania $wiatla, gdyz
komplikuje dodatkowo i tak juz ztozong sytuacje. Niekiedy jednak moze ono by¢ po-
zyteczne. Jesli na przyklad oceniamy nierownosci bardzo gtadkiej powierzchni, to
jednokrotne rozpraszanie $wiatta na tej powierzchni moze powodowac na tyle mate
zaburzenia fali odbitej, ze ich detekcja bedzie bardzo trudna. Rozpraszanie wielokrot-
ne spowoduje natomiast korzystny wzrost sygnalu pomiarowego, proporcjonalny do
liczby aktow rozpraszania.

3. METODY OCENY NIEROWNOSCI POWIERZCHNI
OPARTE NA WYKORZYSTANIU ZJAWISKA ROZPRASZANIA SWIATLA

3.1. WPROWADZENIE

Metody, ktére rozpatrzono w niniejszym rozdziale, umozliwiajag dokonywanie
oceny nieré6wnosci na podstawie zjawiska rozpraszania fal §wietlnych oraz promie-
niowania podczerwonego i nadfioletowego, przez powierzchni¢ przedmiotu mierzo-
nego. Jezeli powierzchnia jest ptaska i idealnie gtadka, to $wiatto odbijane jest od niej
zgodnie z prawem odbicia $wiatta. Energia $§wiatta odbitego od tej powierzchni emi-
towana jest w jednym kierunku, ktoéry nazywany jest kierunkiem odbicia zwierciadla-
nego. Odbicie takie nazywa si¢ odbiciem zwierciadlanym. Jesli na powierzchni wy-
stepuja nierdwnosci, ktérych wymiary porownywalne sa z dhugoscig fali $wiatta, to
czes¢ energii zostanie odbita zgodnie z prawem odbicia, czgs$¢ zas ulegnie rozprosze-
niu w wielu kierunkach. W przypadku gdy nieréwnosci sa znacznie wieksze od dtugo-
$ci fali $wiatla, przewazajaca cze$¢ energii $wiatlta odbitego ulega rozproszeniu. Odbi-
cie takie nazywane jest odbiciem dyfuzyjnym.

Jednym z powoddw zainteresowania metodami rozpraszania $wiatla jest ich wysoka
czuto$¢, umozliwiajaca mierzenie bardzo matych nieréwnosci powierzchni, ktorych wy-
soko$¢ wynosi od dziesigtych czesci nanometra do kilkuset nanometrow [21], [22]. Tak
niewielkie nier6wno$ci powierzchni sg trudne do zmierzenia. Inng wazna zaleta metod
rozpraszania $wiatta jest mozliwo$¢ wykorzystania ich do szybkiej kontroli nierdownosci
powierzchni przedmiotow obrobionych mechanicznie, np. powierzchni szlifowanych,
polerowanych, docieranych itp., wykonywanych w wydajnych, zautomatyzowanych pro-
cesach produkcyjnych. W tym przypadku mierzone nierownosci mogg by¢ nieco wigksze.

Niezaleznie od zakresu mierzonych nierdéwnosci powierzchni ich ocena metodami
rozpraszania §wiatta dokonywana jest na ogdt na podstawie pomiaré6w nastepujacych
wielkosci [40]:
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e natezenia Swiatla odbitego zwierciadlanie,

e natezenia $wiatta rozproszonego w jednym lub w kilku kierunkach,

e catkowitego natezenia $wiatla rozproszonego,

e rozktadu natezenia Swiatta odbitego od powierzchni.

W jezyku polskim nie ma jak dotychczas powszechnie przyjetego nazewnictwa,
dotyczacego metod oceny nierdwnosci opartych na wykorzystaniu zjawiska rozpra-
szania $§wiatta. Jak juz wspomniano w p. 1.1, coraz czesciej ogot takich metod okresla
si¢ terminem: skaterometria nierownosci powierzchni. Stowo skaterometria utworzo-
no od angielskiego terminu scatfering — rozpraszanie.

Metody wykorzystujagce pomiar natgzenia $wiatta odbitego zwierciadlanie nazy-
wane s3 czesto metodami reflektometrycznymi lub rzadziej odbiciowymi. Nazwy te
obejmuja rowniez takie metody, w ktorych — oprocz natezenia Swiatta odbitego zwier-
ciadlanie — mierzone jest takze natezenie Swiatta rozproszonego w jednym lub w kilku
wybranych kierunkach. Nalezy odnotowaé, iz nazwa metody reflektometryczne stoso-
wana jest niekiedy w literaturze w szerszym sensie i obejmuje wszystkie te metody
rozpraszania, w ktorych nastepuje odbicie swiatta od powierzchni badane;.

Metody oparte na pomiarze calkowitego natezenia §wiatta rozproszonego nie do-
czekaly si¢ dotychczas powszechnie przyjetej nazwy w jezyku polskim. W literaturze
anglojezycznej stosuje si¢ w odniesieniu do nich termin total integrated scattering
(lub total integrated scatter) 1 oznacza si¢ je symbolem TIS. W jezyku polskim cza-
sem nazywane one s3 metodami integracyjnymi [41].

Natomiast metody, w ktorych dokonywany jest pomiar katowego rozktadu natezenia
$wiatta odbitego od powierzchni, nazywane sg niekiedy metodami goniofotometrycznymi.
W jezyku angielskim metody te okresla si¢ jako angle-resolved scattering lub differential
scattering 1 oznacza odpowiednio symbolami ARS oraz DS. Podobnie w jezyku rosyj-
skim, w odniesieniu do tych metod uzywa si¢ terminu Jughpepenyuanvroe paccesmue.
W jezyku polskim metody te nazywane bywaja metodami rézniczkowymi [41].

Niezaleznie od podanych nazw réznych metod rozpraszania swiatta w stosunku do
metod, ktorych podstawy teoretyczne oparte sa na teorii dyfrakcji, uzywa si¢ niekiedy
w jezyku polskim nazwy metody dyfrakcyjne, analogicznie jak w jezyku angielskim
okreslenia diffraction methods.

W fizyce, w metodach rozpraszania §wiatla nierowno$ci powierzchni oceniane sg
na podstawie pomiaréw natezenia swiatla — czyli kwadratu modutu zespolonej ampli-
tudy fali $wietlnej, odbitej w okreslonym kierunku — oraz na podstawie wartosci ka-
tow okreslajacych kierunki propagacji tej fali. Natgzenie Swiatla odbitego w danym
kierunku zalezy nie tylko od kata padania, dtugosci fali $wiatta i nieréwnosci po-
wierzchni. Zalezy ono takze od natgzenia Swiatta padajgcego oraz od rodzaju i struktu-
ry materiatu powierzchni. Aby unikngé¢ wptywu tych czynnikéw na wyniki pomiaréw
nieréwnosci powierzchni stosuje si¢ czgsto pomiary wzgledne. Polegaja one na wy-
znaczeniu stosunku dwoch tak dobranych wielkosci, ze stosunek ten zalezy przede
wszystkim od stanu nieréwnos$ci badanej powierzchni.
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3.2.METODY REFLEKTOMETRYCZNE

Pierwsze proby wykorzystania pomiarow nate¢zenia §wiatta odbitego do oceny nie-
rownosci powierzchni podjeto w Niemczech w latach 30. XX wieku. G. Schmaltz
badat rozktad swiatta odbitego od powierzchni, poréwnujac z nim krzywa Gaussa.
B. Lange rozpoczat badania polysku powierzchni. Z czasem opracowano obiektywne
metody oceny potysku powierzchni przedmiotow wykonanych ze stopéw metali, pa-
pieru [32], drewna, tworzyw sztucznych itp.

W latach 60. XX w. — w rezultacie prac prowadzonych miedzy innymi przez
H.E. Bennetta i J.O. Porteusa [7] oraz P. Beckmanna [6], [S] — opracowano teorig,
okreslajaca zalezno$¢ miedzy odchyleniem standardowym wysokos$ci nieréwnosci
a stosunkiem reflektancji zwierciadlanej i catkowitej. Zalezno$¢ te¢ wyraza rownanie

2
ﬁzexp _(4nacos9’) ’ 87)
R, A

gdzie: R, — reflektancja zwierciadlana, Ry — reflektancja catkowita, o — odchylenie
standardowe wysokos$ci nierdwnosci, 6; — kat padania, 4 — dlugo$¢ fali $wiatla. Row-
nanie to otrzymano, zaktadajac spetnienie nast¢pujacych warunkow:

e odchylenie standardowe wysoko$ci nierownosci powierzchni jest znacznie
mniejsze niz dtugos$ci fali swiatla (o << 1),

e odstepy nierownosci S; sa znacznie wicksze od dtugosci fali $wiatla (S; >> 1),
jednak na tyle mate, na ile kierunki propagacji §wiatta rozproszonego nie sg zbyt bli-
skie kierunkowi odbicia zwierciadlanego,

e nierownos$ci powierzchni opisuje stacjonarna i ergodyczna funkcja losowa, na-
tomiast rozktad wysokos$ci nierownosci powierzchni jest rozkladem normalnym.

Ostatni z wymienionych warunkéw — dotyczacy normalnosci rozktadu wysokosci
niero6wnosci — nie jest konieczny, jak wykazali to E.L. Church, H.A. Jenkinson i J.M.
Zavada w swoich pracach [16], [17]. Niekiedy dodatkowo przyjmuje si¢ zalozenie, ze
powierzchnia odbijajaca ma nieskonczenie wysoka przewodnos¢ elektryczng. Ozna-
cza to, ze powierzchnia taka nie pochtania $wiatta padajacego, odbijajac je w catosci.

Zaleznos¢ (87), bedaca podstawa reflektometrycznych, a takze integracyjnych me-
tod oceny nieréwno$ci powierzchni, bezposrednio wynika z zaleznosci (35). Nalezy
tylko wzig¢ pod uwage, ze natezenie $wiatta jest usrednionym w czasie kwadratem
modutu zespolonej amplitudy $wiatta.

3.2.METODY INTEGRACYJINE

Z metodami reflektometrycznymi $ci§le zwigzane sg metody integracyjne, w kto-
rych podstawa oceny nierowno$ci powierzchni jest pomiar reflektancji dyfuzyjnej
[60], [8]. W celu wyznaczenia reflektancji dyfuzyjnej mierzy si¢ sumaryczne (zinte-
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growane) natezenie Swiatta rozproszonego we wszystkich kierunkach poza zwiercia-
dlanym. Poniewaz reflektancja catkowita Ry jest sumga reflektancji zwierciadlanej R
i reflektancji dyfuzyjnej Rq, to lewa strona zalezno$ci opisanej rownaniem (87) moze
by¢ przeksztalcona do postaci

S =1-¢, (88)

Stosunek reflektancji dyfuzyjnej do reflektancji catkowitej, oznaczany symbolem
TIS (fotal integrated scattering), jest zatem réwny

2
Tlszﬁzl_exp[_(%_m@) ] 89)
R, A

Wykorzystujac rownanie (89) do oceny powierzchni o bardzo matych nieréwno-
$ciach, stosuje si¢ czegsto dwa uproszczenia. Po pierwsze, dla takich powierzchni
przyjmuje si¢, ze

2 2
TIS=Re 21 exp _(Mj {Mj , 90)
R, A A

gdyz odchylenie standardowe o wysokos$ci nierownosci powierzchni jest wielokrotnie
mniejsze od dlugosci fali swiatta 1. Wtedy warto$¢ odchylenia standardowego wyso-
kosci nierownos$ci okreslana jest na podstawie rownania:

ocr—2 JTIS. 1)

4w coso,

=

Po drugie, jesli reflektancja dyfuzyjna R, stanowi okoto 1% reflektancji catkowitej
Ro, jak na przyktad w przypadku powierzchni optycznych, to TIS mozna okresli¢
w przyblizeniu na podstawie pomiardw natgzenia $wiatta odbitego zwierciadlanie
i dyfuzyjnie:

R, R,

s=Re__Re R (92)
R, R +R, R

s

Najczesciej pomiary parametru 77S prowadzone sag w specjalnych uktadach pomia-
rowych. Jeden z takich uktadow wykorzystuje potkuliste zwierciadto wkleste, zapro-
ponowane na poczatku XX w. do pomiaréw catkowitego natezenia Swiatta rozpro-
szonego przez amerykanskiego fizyka Williama W. Coblentza. Jest ono okreslane
w literaturze anglojezycznej terminem Coblentz sphere. Zwierciadlo to umozliwia
skupi¢ praktycznie cate promieniowanie rozproszone przez badang powierzchni¢ na
powierzchni detektora fotoelektrycznego, umieszczonego w ognisku zwierciadta [58],
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[23]. Uktad ten jest bardzo czuly na usytuowanie probki i detektora fotoelektrycznego
wzgledem zwierciadta potkulistego. W innych uktadach pomiarowych do pomiaru
parametru TIS zamiast kuli Coblentza stosowana jest kula fotometryczna, nazywana
rowniez kulg catkujaca lub kulg Ulbrichta. Wnetrze kuli pokryte jest materiatem roz-
praszajacym. Na ogot stosuje si¢ w tym celu siarczan baru (BaSOs), tlenek magnezu
(MgO) lub rézne odmiany sproszkowanego policzterofluoroetylenu, takie jak teflon,
spectralon, halon. Detektor umieszczony wewnatrz kuli umozliwia wyznaczenie war-
tosci proporcjonalnej do catkowitego natgzenia $wiatta rozproszonego. Zaletg takiego
rozwiazania jest to, ze wynik pomiaru w niewielkim stopniu zalezy od pozycji detek-
tora fotoelektrycznego. Rozne konfiguracje takich przyrzadéw opisano w pracy [41],
natomiast na rysunku 11 pokazano schemat takiego uktadu.

Pomiary nieréwnosci metodami integracyjnymi dokonywane sa czesto w wielu
miejscach badanej powierzchni. W tym celu mierzona probka umieszczana jest na
przesuwnym stoliku, dokonujagcym pomiaréw w kolejnych miejscach. Szerszy opis
metod integracyjnych, ich analize, a takze wyniki badan uzyskane za pomoca tych
metod, przedstawiono miedzy innymi w ksiazkach J.M. Bennett i L. Mattssona [§]
oraz J.C. Stovera [60] oraz w pracach [58], [23], [27], [61], [62].

y— Detektor sygnatu odniesienia

Dzielnik
sygnalow

Kula

Detektor swiatta
r0Zproszonego

Prébka
Stolik

Rys. 11. Uktad do pomiaru parametru TIS z kulg fotometryczna
Fig. 11. System for measuring TIS with Ulbricht sphere

Pomiary catkowitego natezenia $wiatla rozproszonego umozliwiajg oceng odchy-
lenia standardowego nierownosci powierzchni w zakresie od 0,1 nm do okoto 35 nm.
Poszerzenie zakresu pomiarowego w strong¢ wigkszych nieréwnosci powierzchni wy-
maga zastosowania promieniowania o wigkszej dlugosci fali. Amerykanska organiza-
cja ASTM (American Society for Testing and Materials) ustalita sposob kontroli chro-
powato$ci powierzchni zwierciadet metalowych metoda TIS [2]. Sposob ten polega na
wykorzystaniu §wiatla lasera He-Ne, o dtugosci fali 4 = 632,8 nm, zwierciadta potku-
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listego oraz odpowiednich wzorcow rozpraszajacych $wiatto dyfuzyjnie. Wzorce takie
opracowano w NIST (National Institute of Standards and Technology) w USA.
Wspomniana norma [2] zostata w wycofana w 2003 r. i dotychczas nie zostala zasta-
piona inng.

3.3. METODY ROZNICZKOWE

Oddzielna grupe metod rozpraszania $wiatta stanowiag metody rézniczkowe. Ich
cechg szczegodlng jest to, iz oceny nierdwnosci powierzchni tymi metodami dokonuje
si¢ na podstawie pomiarow katowego rozktadu natezenia $wiatta rozproszonego [204].
Rozktad ten, przy odpowiednim o$wietleniu niektorych powierzchni, mozna mierzy¢
w wybranej ptaszczyznie, np. w plaszczyznie padania. W tym przypadku natezenie
$wiatta rozproszonego bedzie funkcja jednej zmiennej, ktorej rolg spetnia na ogoét kat
rozproszenia 6. Graficzny obraz tej funkcji nazywa si¢ indykatrysa rozproszenia.
Daja one pelniejsza informacj¢ o zjawisku rozpraszania §wiatta przez powierzchnig
oraz o samej powierzchni, w porownaniu z metodami opartymi na pomiarze kilku
pojedynczych warto$ci nat¢zenia $wiatta rozproszonego lub odbitego zwierciadlanie.

Rozktad natgzenia Swiatlta rozproszonego mozna tez wyznacza¢é w przestrzeni.
W tym przypadku, dla danego kata padania &, bedzie on funkcja dwoch zmiennych:
biegunowego kata rozproszenia 6; i azymutalnego kata rozproszenia ¢. Funkcja ta,
opisujaca przestrzenny rozklad nat¢zenia Swiatta rozproszonego, oznaczana jest cz¢sto
symbolami BRDF (bidirectional reflectance distribution function) lub BSDF (bidirec-
tional scatter distribution function). W pracy [47] F.E. Nicodemus zdefiniowat ja jako
stosunek luminancji energetycznej, w okre§lonym kierunku rozproszenia, do mocy
promieniste] padajacej na jednostk¢ powierzchni. Luminancj¢ energetyczng Le,
w okreslonym kierunku rozproszenia, wyznacza si¢ wewnatrz elementarnego kata
brytowego d2. Funkcj¢ BRDF wyraza zalezno$¢

2
srpp - L _ dP1dQ _l6n

P/S, _Picost L

cos(6,)cos(6,)0S (/.. 1)), (93)

przy czym

dP

L =———", (94)
SydQcosb,

gdzie: L. — luminancja energetyczna powierzchni oswietlonej, w okreslonym kierunku
rozproszenia, Sy — pole powierzchni o$wietlonej, dP — moc promienista rozproszona
wewnatrz elementarnego kata brylowego, d(2 — elementarny kat brytlowy, P; — moc
promienista padajaca na powierzchni¢, A — dlugos¢ fali $wiatla, 6, — kat padania, 6; —
kat rozproszenia, Q — bezwymiarowy czynnik, zalezny od azymutalnego kata rozpro-
szenia ¢, uwzgledniajacy takze stan polaryzacji Swiatta padajgcego i optyczne wiasci-
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wosci powierzchni, S( f, ;) — dwuwymiarowa funkcja gestosci widmowej mocy nie-
réwnos$ci powierzchni odbijajacej, f., f, — czgstosci przestrzenne nieréwnosci.

Latwo zauwazy¢ podobienstwo rownania (93) do wzoru (48). Podstawowa roznica
migdzy tymi wyrazeniami polega na wystepowaniu we wzorze (93) bezwymiarowego
czynnika polaryzacyjnego Q. Réznica ta wynika stad, ze wzor (93) otrzymano, korzy-
stajac z wektorowej teorii zaburzen, zaleznos¢ zas (48) z teorii skalarne;j.

Zalezno$¢ (93) — jak pokazano w pracach E.L. Churcha, H.A. Jenkinsona i J.M. Zavady
[16], [17], J.C. Stovera [60] oraz J.M. Bennett i L. Mattssona [8] — moze by¢ zapisana
w r6zny sposob. Koncowa czes¢ wyrazenia (93) wynika z wektorowej teorii rozpra-
szania fal na powierzchniach nieréwnych, nazywanej takze wektorowa teorig zabu-
rzen Rayleigha—Rice’a [60]. Wyrazenie to jest podstawa do oceny waznej charaktery-
styki — gestosci widmowej mocy nierownosci powierzchni S( fi, f,). Moze by¢ ono
stosowane do oceny powierzchni, ktorych wysokos$ci nierownos$ci sa znacznie mniej-
sze od dilugosci fali §wiatta. W pomiarach rozktadu nat¢zenia §wiatta odbitego od
takich powierzchni, stosowane sg uktady pomiarowe o szerokim zakresie dynamicz-
nym, na ogo6t nie mniejszym niz 120 dB, oraz precyzyjne uktady mierzace kat rozpro-
szenia. Roznorodne zastosowania metod rozniczkowych przedstawiono miedzy inny-
mi w pracach [55], [57], [67].

Opisane dotychczas metody rézniczkowe przeznaczone sa do oceny bardzo ma-
tych nierdwnos$ci powierzchni. Stosuje si¢ je w procesach kontroli powierzchni ele-
mentow optycznych, krzemowych podlozy uktadow scalonych itp. Zaletami tych me-
tod sg przede wszystkim bezstykowos$¢, wysoka czuto$¢ oraz krotki czas pomiaru.
Zakres wysokosci nierownos$ci mierzonych tymi metodami, z wykorzystaniem pro-
mieniowania widzialnego, zawiera si¢ — dla $redniego kwadratowego odchylenia wy-
sokosci nierownosci powierzchni o— od 0,1 do 10 nm. Jezeli stosowane jest promie-
niowanie podczerwone, o dlugosci fali A = 10,6 um, zakres ten wynosi od 2 do okoto
200 nm i moze by¢ zwigkszony. W USA opracowano norme, okres$lajaca procedurg
i warunki pomiaréw nierownosci powierzchni metodami rézniczkowymi [1].

Idea metod rézniczkowych — polegajgca na ocenie nieréwnosci powierzchni na
podstawie pomiaru i analizy katowego rozkladu natgzenia $wiatta rozproszonego
— wykorzystana zostata takze do pomiaréw powierzchni o wigkszych nieréwnos$ciach.
Ten szczegblny rodzaj metod rézniczkowych na ogot nie jest oparty na falowym mo-
delu $wiatta. Opiera si¢ on najcze$ciej na przyblizeniu promieniowym oraz na zasa-
dach optyki geometrycznej. W tym przypadku nieréwna powierzchnia przedmiotu jest
traktowana jako zbior odpowiednio zorientowanych, ptaskich miniaturowych zwier-
ciadet, tak jak przedstawiono to w p. 2.1.2. Indykatrysa rozproszenia moze by¢ inter-
pretowana w tym modelu jako wykres proporcjonalny do gestos$ci prawdopodobien-
stwa katéw nachylenia mikrozwierciadet tworzacych powierzchni¢. Nierownosci
powierzchni ocenia si¢ na podstawie wybranych parametréw rozkladu natezenia
swiatta rozproszonego, takich jak szeroko$¢ potowkowa indykatrysy rozproszenia,
wariancja katow rozproszenia itp. Rozklad natezenia §wiatta rozproszonego wyzna-
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czany jest na ogol za pomoca detektorow fotoelektrycznych ze sprzgzeniem tadunko-
wym, czyli liniatow lub matrycowych kamer CCD, potaczonych z komputerem.
Zwigksza to szybko$¢ pomiaru i nie wymaga ruchu detektora wzgledem powierzchni
mierzone;j.

Takie metody znajduja zastosowanie w pomiarach aktywnych nieréwnosci po-
wierzchni cze$ci maszyn, np. w procesach szlifowania, polerowania itp. Glownym
zadaniem tych metod jest stwierdzenie, czy powierzchnia zostala prawidtowo obro-
biona. Czesto system kontrolno-pomiarowy umozliwia dokonywanie pomiaru podczas
ruchu przedmiotu, np. w czasie obrobki lub tuz po jej zakonczeniu. Zakres wysokos$ci
nierownosci mierzonych tymi metodami wynosi od 10 do okoto 1000 nm. Przyktadem
takiego systemu jest uktad opisany w pracy [36], a takze przedstawiony w pracy [68]
przyrzad Lasercheck, opracowany w firmie Optical Dimensions LLC (USA). Laser-
check przeznaczony jest do aktywnych pomiaréw nierdéwnosci powierzchni obrabia-
nych w zakresie parametru R, od 5 do 500 nm. Kat padania $§wiatta na powierzchni¢
wynosi 75°. Swiatlo rozproszone mierzone jest linialem detektorow fotoelektrycznych
oraz dwoma oddzielnymi detektorami.

3.4.METODY WYKORZYSTUJACE OPTYCZNE PRZEKSZTALCENIE FOURIERA

Specyficzna grupe metod oceny nierdéwnosci powierzchni na podstawie katowego
rozktadu nat¢zenia §wiatta rozproszonego stanowig metody oparte na wykorzystaniu
optycznego przeksztatcenia Fouriera. Metody te niekiedy zalicza si¢ do metod dyfrak-
cyjnych, gdyz u ich podstaw lezy zjawisko dyfrakcji fal §wietlnych na nierownosciach
powierzchni. W teorii odwzorowania optycznego i w teorii dyfrakcji znaczaca role
odgrywaja przeksztalcenia catkowe, a zwlaszcza przeksztalcenie Fouriera [25], [24],
[29]. Podstawy teoretyczne tego przeksztatcenia, szeroko stosowanego w wielu dzie-
dzinach nauki i techniki, wynikajg z teorii szeregow trygonometrycznych. Przeksztal-
cenie Fouriera dwuwymiarowych sygnatéw optycznych moze by¢ realizowane za
pomoca stosunkowo prostych uktadow, takich np. jak soczewki. Umozliwia ono cze-
stotliwosciowg analiz¢ sygnalow w liniowych i przestrzennie niezmienniczych ukta-
dach optycznych.

Rozpatrywane dalej metody oceny nierdwnos$ci powierzchni, wykorzystujace op-
tyczne przeksztalcenie Fouriera, podobnie jak metody rézniczkowe, umozliwiajg wy-
znaczenie funkcji gestosci widmowej mocy, a niekiedy takze funkcji autokorelacji
nierownosci powierzchni. Gtowna idea tych metod polega na o$wietleniu powierzch-
ni — lub jej przezroczystej repliki — falg ptaska §wiatta spojnego, o stalej amplitudzie,
1 zarejestrowaniu obrazu dyfrakcyjnego w obszarze Fraunhofera. Jesli reflektancja
catkowita powierzchni jest we wszystkich jej punktach jednakowa, to nieréwnosci
powierzchni powodujg jedynie modulacje fazowa fali padajacej. Fala $wietlna, zmo-
dulowana fazowo przez nierdwnosci powierzchni, moze by¢ traktowana jako superpo-
zycja fal ptaskich o odpowiednich kierunkach propagacji. Zbior takich fal nazywany
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jest widmem katowym fal plaskich [25]. Jezeli gleboko$¢ modulacji fazowe;j jest
niewielka — a wystgpuje to wowczas, gdy wysokos¢ nieréwnosci powierzchni jest
znacznie mniejsza od dlugosci fali $wiatla — to widmo katowe fal ptaskich daje
w obszarze Fraunhofera obraz proporcjonalny do funkcji gestosci widmowej mocy
nier6wnosci powierzchni.

W metodach oceny nierowno$ci powierzchni wykorzystujacych optyczne prze-
ksztalcenie Fouriera pomiardw, rejestracji 1 analizy natg¢zenia Swiatta w obrazie dy-
frakcyjnym dokonuje si¢ — w odroznieniu od wielu metod rézniczkowych — tylko
w niewielkim zakresie katow rozproszenia. Do pomiardw rozktadu natezenia $wiatla
w polu dyfrakcyjnym stosowane sg czesto wieloelementowe, liniowe lub matrycowe
detektory fotoelektryczne CCD. Unika si¢ wtedy mechanicznego skanowania pola
dyfrakcyjnego ruchomym detektorem fotoelektrycznym, co wystepuje w niektorych
metodach rézniczkowych.

Idea pomiardw nierownosci powierzchni z wykorzystaniem optycznego prze-
ksztatcenia Fouriera zrodzita si¢ kilka lat po wynalezieniu lasera. Analiza zjawiska
dyfrakcji $wiatta spojnego, ugietego na obiektach amplitudowo-fazowych, doprowa-
dzita do spostrzezenia, ze zjawisko to moze by¢ opisane za pomoca teorii przeksztal-
cenia Fouriera. W pracy [25] pokazano, ze w obszarze Fraunhofera, ktérego odleglos¢
7 od plaszczyzny obiektu musi spetnia¢ warunek

2, .2
7o KTV (95)
2
gdzie k = 2n/A oznacza liczbe falowa, zespolona amplituda fali §wietlnej jest propor-
cjonalna do dwuwymiarowej transformaty Fouriera zespolonej amplitudy $wiatla,
w plaszczyznie Py polozonej bezposrednio za obiektem uginajgcym. Zaleznos$¢ te
— w przypadku prostopadlego padania $wiatta spojnego na obiekt uginajacy, co poka-
zano na rysunku 12 — wyraza rownanie

ik
eXp|:2’7 (.)(,'127 + y; ):| 0 ik
IIE(X.S"XS )|:7 (xpxs +ypys):|dxs dys5 (96)

E(x ,x )=
(% %,) iAF exp(—iki)

gdzie: E(x,, y») — zespolona amplituda $wiatta w ptaszczyznie P,, i — jednostka urojo-
na, k — liczba falowa, 7 — odlegto$¢ ptaszczyzny P, od plaszczyzny Ps, xp, v, — Wspot-
rzedne prostokatne w ptaszezyznie P,, A — dlugos¢ fali §wiatta, E(x,, ys) — zespolona
amplituda §wiatta w ptaszczyznie Ps, x, ys — kartezjanskie wspolrzedne prostokatne
w plaszczyznie Pi.

Wyrazenie (96) jest podobne do rownania (28), ale zespolone amplitudy $wiatta
E(x, y5) 1 E(rs) wystepujace w obu réwnaniach sg nieco inne. Podobienstwo obu réw-
nan mozna zauwazy¢ uwzgledniajac, ze wektor r okresla potozenie punktu P o wspot-
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rzednych x,,y,, 7, natomiast wektor r, wyznacza punkt na powierzchni nierowne;.
Gtowna réznica migdzy nimi polega na tym, ze w rdwnaniu (96) powierzchnia catko-
wania jest plaszczyzna, a w rdbwnaniu (28) jest to powierzchnia nierowna Ss. Przejscie
od catkowania po powierzchni S, do calkowania po jej rzucie So na ptaszczyzng z = 0
nastepuje zgodnie z zaleznoscia

dxdy =dS, =—2d(S,) =22 dS (97)

n

n

gdzie n: jest dtugoscia rzutu jednostkowego wektora n, prostopadtego do powierzchni
nieréwnej, na o$ 0z uktadu wspotrzednych Oxyz. Ograniczenie obszaru catkowania
w rownaniu (28) do powierzchni Ss jest mniej istotne, gdyz funkcja E(r;), jak wynika
to z warunkow brzegowych Kirchhoffa, jest na powierzchni S, réwna zeru. Mozna
wiec obszar catkowania w tym rownaniu rozciaggnaé od —oo do +oo.

F Y Py

Vs
Fala plaska
swiatla spdjnego

Obick! <

Rys. 12. Prostopadte padanie plaskiej fali $wiatta na obiekt uginajacy
Fig. 12. Normal incidence of the plane light wave on the object

Bezsoczewkowy uktad, pokazany na rysunku 12, jest rzadko stosowany do oceny
nierownosci powierzchni metodami optycznego przeksztatcenia Fouriera ze wzgledu
na to, ze spetnienie warunku (95) wymaga, aby ptaszczyzna obiektu Py i plaszczyzna
analizy pola dyfrakcyjnego P, byly oddalone od siebie nawet o kilkadziesigt metrow.
W celu zmniejszenia gabarytow stosuje si¢ specjalne soczewki, ktorych ptaszczyzny
ogniskowe, odpowiadajace ptaszczyznom P; i P,, s3 oddalone od siebie o kilkadziesiat
centymetrow. W uktadach tych rolg obiektu uginajacego $wiatlo moze spetniaé nie-
rowna powierzchnia przedmiotu lub przezroczysta replika powierzchni, odwzorowu-
jaca nieréwnosci [41].

Jezeli obiekt, o$wietlony spojng falg plaska o jednostkowej amplitudzie, jest
umieszczony w przedmiotowe]j plaszczyznie ogniskowej soczewki o rownych ogni-
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skowych, to zespolong amplitude $wiatta w obrazowej plaszczyznie ogniskowej so-
czewki okre$la rownanie

E(X,,,y,,)=/1—f~5[E(Xg,y DI (98)

nat¢zenie §wiatta za§ wynosi odpowiednio

E(x,, y)I’, (99)

I(x,y,) = (U)zl
gdzie: E(x,, y») — zespolona amplituda $wiatta w obrazowej ptaszczyznie ogniskowej
soczewki, i — jednostka urojona, /' — dlugos¢ ogniskowej soczewki, 4 — dtugos¢ fali
$wiatla, x,, v, — wspotrzedne prostokatne w obrazowej plaszczyznie ogniskowej so-
czewki, 3[ ] — symbol oznaczajacy operacje przeksztatcenia Fouriera, E(xs, ys) — ze-
spolona amplituda $wiatla w przedmiotowej ptaszczyznie ogniskowej soczewki, x;, ys
— wspoétrzedne prostokatne w przedmiotowe] plaszczyznie ogniskowej soczewki,
1(xp, y») — natezenie §wiatta w obrazowej ptaszczyznie ogniskowej soczewki.

Z rownania (99) wynika, Ze natezenie §wiatla w obrazowej plaszczyznie ognisko-
wej soczewki jest proporcjonalne do gestosci widmowej mocy zespolonej amplitudy
Swiatla w przedmiotowej plaszczyznie ogniskowej. Jezeli zatem zespolong amplitude
swiatta zmodulowanego przez obiekt uczyni¢ proporcjonalng do funkcji z = flxs, vs),
opisujacej nierownosci powierzchni, to pomiar natezenia Swiatta w obrazowej ptasz-
czyznie ogniskowej soczewki pozwoli na wyznaczenie waznej charakterystyki — ge-
stosci widmowej mocy nierdwnosci powierzchni. Wskazano na to migdzy innymi
w pracach [65], [66].

Jesli $wiatto odbija si¢ od powierzchni, to, pomijajac wystepujacy przy tym skok
fazy, zmiany fazy fali $wiatla sg rowne

Aqo(xsﬂys):i_nf(xs’ s) (100)

gdzie: Ap(xy, y5) — funkcja opisujaca zmiany fazy fali Swiatta, 4 — dtugos¢ fali swiatla,
z = f{xs, ys) — funkcja opisujgca nieréwnosci powierzchni. Zaktada si¢ przy tym jedno-
rodnos¢ powierzchni odbijajacej. Znaczy to, iz amplitudowy wspodtczynnik odbicia ma
statg warto§¢ we wszystkich punktach powierzchni. Odbicie $wiatta od takiej po-
wierzchni powoduje tylko fazowa modulacje fali §wietlnej, nie modulujac jej amplitu-
dy. Zespolona amplituda §wiatta E(x;, ys), wystepujaca w rownaniach (97), (98) i (99),
okreslona w ptaszczyznie przedmiotu o$wietlonego falg o jednostkowej amplitudzie,
jest zatem rowna

E( 7ys) pAeXp[lA¢(xp s)]a (101)
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przy czym
ps=p4(x,,y,)=const, (102)

gdzie: E(x, y5) — zespolona amplituda fali $wiatta w plaszczyznie przedmiotu, p4 —
amplitudowy wspolczynnik odbicia $wiatta, A@(xs, ys) — funkcja opisujaca zmiany
fazy fali $wietlnej wywolane nierdownos$ciami powierzchni.

Zmiany fazy fali $wietlnej, jak wynika z réwnania (100), sa proporcjonalne do
funkcji z = fix,, ys), opisujacej nierownosci powierzchni. Jednakze réwnanie (101)
pokazuje, ze zespolona amplituda E(xs, ys) zmienia si¢ nieproporcjonalnie do zmian
fazy fali $wietlnej. W aspekcie metrologicznym jest to niekorzystne, gdyz utrudnia
uzyskanie jednoznacznej relacji migdzy zespolong amplituda E(xs, ys) 1 funkcja z =
flxs, ¥5), opisujaca nierdwnosci powierzchni. Problem ten nasila si¢ wraz ze wzrostem
zakresu zmian wysoko$ci nierownosci.

Innymi stowy z réwnania (101) wynika, ze w ogélnym przypadku zespolona am-
plituda $wiatta E(xy, ys) nie jest proporcjonalna do wysoko$ci nierdéwnosci badanej
powierzchni z = flx,, ys). Jest to prosta konsekwencja tego, ze odbicie $wiatta od po-
wierzchni nierownej, wprowadza modulacj¢ fazowg fali odbitej. Brak proporcjonalno-
$ci zespolonej amplitudy $wiatta E(x,, y5) do wysokosci nierownosci z = f(xy, ys) stawia
pod znakiem zapytania mozliwo$¢ pomiaréw nieréwnosci z wykorzystaniem optycz-
nego przeksztalcenia Fouriera. Warto jednak zauwazy¢, iz w sytuacji, gdy zakres
zmian wysoko$ci nierdwnosci powierzchni jest bardzo maty w poréwnaniu z dtugo-
Scig fali §wiatta, zaleznos¢ miedzy wysokoscia nierownosci powierzchni z = flxs, ys)
a zespolong amplituda $wiatlta E(x,, ys) mozna uzna¢ w przyblizeniu za liniowa.
W tym przypadku pomiary nieréwnosci powierzchni z wykorzystaniem optycznego
przeksztatcenia Fouriera maja pelne uzasadnienie.

Jak juz o tym wspomniano, inng wazng zaletag pomiaré6w nierdéwnosci powierzchni,
z wykorzystaniem optycznego przeksztatcenia Fouriera, jest nieznaczny wplyw ruchu
powierzchni mierzonej na posta¢ i polozenie obrazu dyfrakcyjnego. Ruch powierzchni
mierzonej w plaszczyznie Ox,y, praktycznie nie wptywa na polozenie obrazu dyfrakcyj-
nego w plaszczyznie Ox,y,. Jest to szczegélnie korzystne wtedy, gdy optyczne prze-
ksztatcenie Fouriera stosowane jest do szybkiej oceny nierdéwnosci podczas ruchu po-
wierzchni, np. w procesie jej wytwarzania. W procesach obrobki powierzchni czesto
jednak pojawiajg si¢ czynniki mogace zaktoca¢ pomiary optyczne. Naleza do nich
wiory, ciecze chtodzaco-smarujace, pyly, $cierniwo itp. Wpltyw tych czynnikéw na
przebieg pomiaru powinien by¢ eliminowany lub ograniczany.

Metody rozniczkowe i metody wykorzystujace optyczne przeksztatcenie Fouriera
majg jeszcze jedna, dodatkowa zaletg. Okres$laja one, na podstawie obrazu dyfrakcyjne-
go, kierunkowo$¢ struktury geometrycznej powierzchni. W tym celu poddaje si¢ analizie
obraz dyfrakcyjny, otrzymany w wyniku rozproszenia §wiatla przez powierzchni¢ nie-
rowna. Podobny efekt uzyskuje sig¢, analizujac kwadrat modutu transformaty Fouriera
mikroskopowego obrazu powierzchni.
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Okreslenie kierunkowosci struktury geometrycznej powierzchni ma duze znacze-
nie w zautomatyzowanych systemach produkcyjnych. W systemach tych stosuje si¢
roznorodne uktady, zwlaszcza optyczne, stuzace do rozpoznawania i identyfikacji
potozenia powierzchni przedmiotow na podstawie transformat Fouriera ich obrazéw
powierzchni lub obrazéw dyfrakcyjnych.

W przypadku powierzchni bardzo gladkich analiza obrazéow dyfrakcyjnych
umozliwia badanie mikroskopijnych defektow powierzchni. Uktad pomiarowy, wy-
korzystujacy optyczne przeksztalcenie Fouriera, wykrywajacy oraz mierzacy takie
defekty i zanieczyszczenia powierzchni podtozy krzemowych uktadéw scalonych,
przedstawiono w pracach [43], [44]. Okresowe nierownosci wystepujace na po-
wierzchni badanej powoduja pojawienie si¢ wyraznych ekstremow w transformatach
Fouriera mikroskopowych obrazéw powierzchni i w obrazach dyfrakcyjnych Swiatta
rozproszonego przez takie powierzchnie.

3.5. UWAGI KONCOWE

W poszukiwaniu szybkich i doktadnych metod pomiaru nierownosci powierzchni
duzo uwagi pos§wigca si¢ pomiarom optycznym, w tym takze metodom rozpraszania
swiatta. Niestety zjawisko rozpraszania $wiatla jest bardzo ztozone. Co prawda opra-
cowane zostaly matematyczne modele zjawiska rozpraszania $wiatta, lecz sa to mode-
le albo bardzo skomplikowane, ktore trudno zaadaptowaé do zastosowan praktycz-
nych, albo na tyle przyblizone, Ze opisuja rozpraszanie §wiatta w duzym uproszczeniu.
Metody pomiaru nieréwnosci, ktore rozpatrzono w tej pracy, opierajg si¢ najczesciej
na znacznie uproszczonych modelach zjawiska rozpraszania swiatta. Wyjatek stano-
wig tu niektére metody roézniczkowe i metody oparte na optycznym przeksztalceniu
Fouriera.

Wielkg zaletg optycznych pomiaréw nierdwnosci powierzchni, w tym takze metod
skaterometrycznych, jest bezstykowy sposob pomiaru. Umozliwia on nieinwazyjna,
nieniszczaca oceng powierzchni. Jest to wazne w przypadku powierzchni, ktore sa
mato odporne na zanieczyszczenia, podatne na odksztatcenia i wrazliwe na réznorod-
ne inne oddziatywania fizyczne badz chemiczne, pojawiajace si¢ podczas styku z inng
powierzchnia. W pomiarach nieréwno$ci metodami rozpraszania §wiatta korzystne
jest rowniez to, iz pomiarem objety jest pewien obszar powierzchni przedmiotu mie-
rzonego, a nie pojedynczy profil. Umozliwia to bowiem ocen¢ przestrzennych wta-
sciwosci 1 uksztattowania nierowno$ci powierzchni.

Pomiary nierowno$ci metodami rozpraszania swiatla maja takze inne zalety, takie
jak mozliwos¢ oceny powierzchni podczas ruchu przedmiotu mierzonego oraz krotki
czas pomiaru. Sprzyja to zastosowaniu metod rozpraszania $wiatta w pomiarach ak-
tywnych nierownosci, a takze w kontroli i nadzorowaniu procesé6w obrobki po-
wierzchni. Pewnym ograniczeniem omawianych metod w takich zastosowaniach jest
ich wrazliwo$¢ na zaktocenia, w postaci pytdw i innych zanieczyszczen wystgpuja-
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cych w strefie obrobki. Wymagane jest wtedy, np. oczyszczenie powierzchni mierzo-
nej i stworzenie takich warunkéw pomiaru, ktére wyeliminuja lub ogranicza wpltyw
czynnikow zakldcajacych.

Z przeprowadzonej analizy wynika, ze pomiary nieréwno$ci powierzchni meto-
dami rozpraszania §wiatta opierajg si¢ czg¢sto na uproszczonych modelach tego zjawi-
ska. W literaturze brak jest wnikliwej analizy teoretycznej zjawiska rozpraszania przez
powierzchnie nierdwne, w aspekcie jego zastosowania w pomiarach nierdéwnosci po-
wierzchni. Istniejace modele teoretyczne odnosza si¢ na ogoét do tzw. zadania proste-
go, ktore polega na okresleniu, jak rozproszy si¢ $wiatto na danej powierzchni nie-
rownej. Modele te majg wiele ograniczen i na ich podstawie trudno jest okresli¢
przestrzenng posta¢ rozktadu nate¢zenia $wiatta rozproszonego. Podczas rozwigzywa-
nia zadania prostego waznym zagadnieniem jest wybor wlasciwego modelu teoretycz-
nego opisujacego rozpraszanie §wiatta. Wybor taki dokonywany jest w zaleznosci od
rodzaju i zakresu wysokos$ci nieréwnosci powierzchni oraz od sposobu jej oswietlenia.
Dodatkowe komplikacje wynikaja z powodu pojawiania si¢ podczas odbicia §wiatta
od powierzchni nieréwnej tzw. samozacieniania powierzchni i odbi¢ wielokrotnych.
Warto jednak zauwazy¢, ze coraz czgéciej pojawiaja si¢ propozycje wykorzystania
zjawiska samozacieniania powierzchni w pomiarach [34], [28]. Okazuje si¢, ze zjawi-
sko to moze by¢ skutecznie zastosowane od oceny nierdwnosci powierzchni o znacz-
nych wysokos$ciach, w tym takich, ktére nie moga by¢ zmierzone innymi metodami
skaterometrycznymi. Przyktadem tego sa pomiary nieréwnosci narzedzi $ciernych,
ktore nie tylko charakteryzujg si¢ znacznymi wysokosciami nieréwnosci, ale tez duza
niejednorodno$ciag materiatu poszczegdlnych sktadnikow tworzacych takie narze¢dzia.

Racjonalne stosowanie metod rozpraszania §wiatla, oprocz analizy zadania proste-
g0, wymaga rozwigzania bardziej ztozonego problemu — tzw. zadania odwrotnego.
Polega ono na wyznaczeniu charakterystyk nierdwno$ci powierzchni na podstawie
pomiarow rozktadu natezenia §wiatta rozproszonego. Zadanie to sprowadza si¢ zatem
do odzyskania, ze zmierzonych warto$ci natgzenia $wiatta rozproszonego, informacji
o fazie fali Swietlnej i wysokos$ci nierownosci w kolejnych punktach powierzchni.
W og6lnym przypadku nie zostato ono dotychczas rozwigzane. Podstawowym utrud-
nieniem w rozwigzaniu zadania odwrotnego jest to, ze relacje migdzy wielkosciami
charakteryzujacymi rozktad natezenia §wiatta rozproszonego a funkcja opisujaca nie-
rownosci sg czesto ztozone i niejednoznaczne. Jeden z wariantow zadania odwrotnego
bardziej szczegdtowo rozpatrzono w pracach [41], [35], [39].

4. PODSUMOWANIE I WNIOSKI

Rozwazania przedstawione w niniejszej pracy pokazuja, ze od kilkudziesigciu lat
zjawisko rozpraszania $wiata jest wykorzystywane do pomiaréw i oceny nierdéwnosci
powierzchni. W wielu o$rodkach naukowych prowadzone sg badania zmierzajace do
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lepszego poznania i opisu tego zjawiska. Doskonalone sg istniejagce metody pomiaru
nieré6wnosci, oparte na analizie $wiatta rozproszonego. Opracowywane sg nowe meto-
dy i przyrzady pomiarowe. Zainteresowanie tymi metodami pomiaru wynika z ich
wielu zalet, s to bowiem metody bezstykowe, szybkie, a takze bardzo czute, co wy-
korzystuje si¢ w pomiarach najbardziej gtadkich powierzchni. Ponadto metodami roz-
praszania $wiatla mozna oceni¢ stan nier6wnosci na pewnym obszarze, a nie tylko
w wybranym przekroju badanej powierzchni.

Niestety metody te maja takze wiele ograniczen. Jednym z gtownych czynnikow,
ktore ograniczajg wykorzystanie metod rozpraszania Swiatta w pomiarach nieréwnosci
powierzchni, jest bardzo ztozona posta¢ sygnatu pomiarowego. Fala $wietlna, bedaca
nos$nikiem tego sygnatu, jest zmiennym polem elektromagnetycznym o skomplikowa-
nej strukturze. W wyniku odbicia od powierzchni nieréwnej, moze ona doznawaé
zmian amplitudy, fazy, czestotliwosci, stanu polaryzacji i kierunku propagacji. Nie-
ktore parametry fali moga tez zmieniac si¢ w procesie jej rozprzestrzeniania. Dodat-
kowym utrudnieniem, czesto wystepujacym w praktyce, jest koniecznos$¢ analizy
przestrzennego rozktadu parametrow fali odbitej od powierzchni. Zmierzenie tak zto-
zonego sygnalu pomiarowego i dokonanie, na jego podstawie, prawidtowej oceny
nierownosci powierzchni nie jest zadaniem latwym, zwlaszcza dlatego, ze relacje
miedzy sygnatlem pomiarowym a nierdwnosciami powierzchni ustalane sg w wielu
zatozeniach upraszczajacych. Dotychczasowy rozwoj teorii rozpraszania S$wiatla,
technik optycznych, elektronicznych i fotonicznych oraz skomputeryzowanych metod
analizy sygnatow pomiarowych daje jednak nadziej¢ na stopniowe pokonywanie wy-
mienionych trudnosci.

Na podstawie analiz przeprowadzonych w niniejszej pracy, dotyczacych zastoso-
wania w pomiarach nierowno$ci powierzchni zjawiska rozpraszania $wiatla, mozna
sformutowa¢ nastepujace wnioski ogélne:

1. Podstawowym modelem teoretycznym, stosowanym do analizy zjawiska roz-
praszania §wiatla na powierzchniach nierdwnych, jest teoria dyfrakcji. Dyfrakcyjny
model rozpraszania §wiatla na nierownosciach powierzchni ma najczgéciej postaé
teorii zaburzen lub teorii ptaszczyzny stycznej, nazywanej takze teorig Kirchhoffa.
Wykorzystanie kazdej z tych teorii wymaga spetnienia przez nierdéwnosci powierzchni
odpowiednich zatozen, szerzej przedyskutowanych w pracy. Teoria plaszczyzny
stycznej dobrze opisuje rozpraszanie $wiatla na powierzchniach, ktérych wysokosé
nierownosci i lokalne promienie krzywizny sa wigksze od dtugosci fali §wiatta. Nato-
miast teoria zaburzen ma zastosowanie do analizy rozpraszania §wiatta na powierzch-
niach o wysokosciach nierownosci matych w porownaniu z dlugoscig fali $wiatla,
ktorych gradient wysokosci jest takze niewielki.

2. Analiza zjawiska rozpraszania §wiatla na powierzchniach, ktéorych wysokos¢
nieréwnosci jest znacznie mniejsza od dlugosci fali §wiatta, wskazuje, ze w rezulta-
cie pomiarow rozktadu natezenia $wiatta rozproszonego w obszarze Fraunhofera
mozna oceni¢ funkcje gestosci widmowej mocy nierownosci powierzchni. W przy-
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padku powierzchni okresowej dyfrakcyjny model rozpraszania $wiatta umozliwia
takze wyznaczenie przestrzennej dtugosci fali nierownos$ci powierzchni, na podsta-
wie pomiarow kata rozproszenia, ktory odpowiada danemu rzedowi dyfrakcyjnemu.
Pomiaréw kata rozproszenia warto jest dokonywaé w wyzszych rzedach dyfrakceyj-
nych, gdyz wtedy btedy pomiaru przestrzennej dtugosci fali stajg si¢ mniejsze.
Szczegdlna okolicznoscig jest to, iz doktadniej mozna mierzy¢ nieréwnosci z krot-
szymi, przestrzennymi dtugosciami fali. W przypadku powierzchni sinusoidalnej,
dyfrakcyjny model rozpraszania $wiatla umozliwia takze wyznaczenie amplitudy
nieréwnosci powierzchni. W tym celu konieczny jest pomiar wzglednego natezenia
swiatla w maksimum dyfrakcyjnym pierwszego rzedu. Wymienione wtasciwosci
metod rozpraszania $wiatta sprzyjaja ich stosowaniu w pomiarach nierownosci po-
wierzchni na ogdt o niewielkich wysokosciach i matych przestrzennych dtugosciach
fali. Istniejg jednak wyjatki od tej reguly. Na przyktad, wykorzystanie zjawiska sa-
mozacieniania powierzchni pozwala w pewnych warunkach znacznie rozszerzy¢
zakres wysoko$ci mierzonych nieréwnosci powierzchni.

3. Rozpraszaniu $wiatta na powierzchniach nierdwnych moga towarzyszy¢ takie
zjawiska jak samozacienianie powierzchni i odbicia wielokrotne. Jesli idzie o pomiary
nierownosci powierzchni metodami rozpraszania $wiatta, sg to na ogét zjawiska nie-
pozadane. Analiza przedstawiona w pracy wskazuje, ze o$wietlanie powierzchni
w taki sposdb, aby katy padania byly rowne lub bliskie zeru, sprzyja ograniczeniu
wplywu samozacienien powierzchni i odbi¢ wielokrotnych na wynikowy rozktad na-
tezenia $wiatla rozproszonego. Wptyw niewielkich samozacienien powierzchni mozna
uwzgledni¢, wprowadzajac do analizy rozpraszania $wiatta statystyczng funkcje za-
cienienia powierzchni.

4. Przy danym sposobie o$wietlenia powierzchni, rozktad nat¢zenia $wiatta roz-
proszonego zalezy od uksztattowania powierzchni nominalnej oraz od wymiaréw,
potozenia i ksztaltu nierownos$ci. Rozwazania przeprowadzone w pracy pokazuja,
ze zastosowanie zasad optyki geometrycznej umozliwia przyblizone okreslenie
przestrzennego ksztattu tego rozktadu. Przestrzenna posta¢ rozktadu nat¢zenia swia-
tla rozproszonego moze zatem stanowi¢ podstawe do ogoélnego wnioskowania
o uksztaltowaniu powierzchni nominalnej, jej usytuowaniu wzgledem fali oswietla-
jacej powierzchni¢, a takze o polozeniu, ksztatcie i wymiarach nier6wnos$ci po-
wierzchni.

Mimo iz przedstawione wnioski ogélne nie zawieraja gotowych rozwigzan nie-
ktorych problemow wystepujacych w pomiarach nierownosci powierzchni metoda-
mi rozpraszania $wiatla, to wraz z wieloma analizami zawartymi w niniejszej pracy
moga by¢ one pomocne w teoretycznej analizie, praktycznym wykorzystaniu i dal-
szym rozwoju tych metod. Wiele zagadnien poruszonych w pracy — takich np. jak
teoretyczne podstawy rozpraszania §wiatta przez powierzchnie nierowne, samoza-
cienianie powierzchni, odbicia wielokrotne — nie znajduje pelnego wyjasnienia
w obecnym stanie wiedzy i wymaga prowadzenia dalszych badan.
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Przedstawione w pracy rozwazania dotyczyly rozpraszania Swiatla na powierzch-

niach nieréwnych. Jednak proponowane tu sposoby analizy, jak i otrzymane wnioski,
moga by¢ z uwzglednieniem pewnych warunkéw przeniesione na inny zakres fal elek-
tromagnetycznych. Wymaga to za kazdym razem szczegotowej analizy i sprawdzenia,
czy w innym zakresie fal elektromagnetycznych nie wystapia specyficzne uwarunko-
wania i ograniczenia.
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SCATTEROMETRY OF ROUGH SURFACES

This work presents main problems covering the measuring of surface roughness by light scattering
methods. These methods are applied in automated manufacturing processes, particularly for measuring
precisely machined surfaces. Diffraction model of light scattering from rough surfaces is discussed. These
considerations include principal light scattering theories: Kirchhoff theory and Rayleigh—Rice perturba-
tion theory. Short analysis of light scattering from periodical rough surfaces is also given. Influences of
surface self-shadowing and multiple reflections on resultant field scattered from rough surface are ana-
lysed. Next, the light scattering methods of measuring the surface roughness are presented. In the final
part of the work the main general conclusions following from presented analyses and investigations are
given. These conclusions and discussions presented in the work can be treated as a summation of hitherto
author’s works in the scatterometry of rough surfaces.
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POMIARY SKEADU IZOTOPOWEGO
WIAZKI ATOMOWEJ Z WYKORZYSTANIEM
SPEKTROMETRU MASOWEGO CZASU PRZELOTU**

Praca dotyczy problemu pomiaru sktadu izotopowego wigzki atomowej z wykorzystaniem spek-
trometru masowego czasu przelotu. Pierwsza cze$¢ pracy zawiera wprowadzenie wyjasniajace, czym
jest spektrometria masowa oraz opis sytemu pomiarowego stuzacego do badania sktadu izotopowego
wiagzki atomowej. W czesci kolejnej przedstawiono uktady pomiarowe oraz przeprowadzono analize
ich doktadnosci. Wskazano na zrédta btedéw, sposoby ich ograniczania i redukcji. W czg$ci konco-
wej zaprezentowano wyniki przeprowadzonych eksperymentow oraz wnioski z nich wynikajace.

1. SPEKTROMETRIA MASOWA

1.1. WPROWADZENIE

Spektrometria masowa jest metoda analizy, szeroko stosowang m.in. w fizyce
atomowej, reakcjach jon—czastka, geochronologii, wszelkich analizach chemicznych,
naukach biomedycznych itp. Cechuje ja przede wszystkim wyjatkowo wysoka czutosé
oraz nieporownywalnie niska granica wykrywalnosci. Uzyskiwane ze spektrometru
widmo masowe jest statystycznym rozktadem mas badanych atomoéw i czastek.

Zasada dziatania spektrometru masowego polega na rozrdéznianiu czastek na pod-
stawie ich stosunku masy m do tadunku z. Kazda badana substancja jest jonizowana,
potem dzieki uzyciu analizatora (separatora) czgstki o roznych masach sg rozdzielane,
a intensywno$¢ wystepowania w zaleznosci od ich masy wykrywana na detektorze. Po
przetworzeniu przez komputer zarejestrowanych danych otrzymuje si¢ widmo maso-
we badanej substancji.

* Instytut Fizyki, Uniwersytet Mikotaja Kopernika w Toruniu.
** Praca wykonana w ramach projektu MNiSW Nr 3 T10C 015 30.
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Od czasu zarejestrowania pierwszego widma masowego prostych czastek
(J.J. Thomson, 1912r.) skonstruowano wiele roznych urzadzen. Konstrukcja wszyst-
kich spektrometrow masowych zgodna jest z ogdlnym schematem budowy przedsta-
wionym na rysunku 1.1.

UKL. WPROWADZEN1S
PROBKI
PROZNIA
ZRODLO JONOW ]—»[ ANALIZATOR, ]—»[ DETEKTOR.
JOWT JOHT

SYSTER
FREETWARZANLE

O
CoE e e

Rys. 1.1. Schemat budowy spektrometru masowego
Fig. 1.1. Block diagram of mass spectrometer

Wprowadzenie probki do uktadu moze odbywac sie w sposob bezposredni lub za
pomoca odpowiednich uktadéw wlotowych (np. chromatograféw). Wytwarzane jony
analizowanej probki (zrodto jondw) sa rozdzielane w zalezno$ci od ich mas (analiza-
tor) i wykrywane w detektorze, gdzie przypisywane sa im masy ($cislej — stosunek
m/z) 1 intensywno$ci wystepowania. Dane te sg rejestrowane i przetwarzane (kompu-
ter). W niektorych przyrzadach zrédto jonow nie lezy w obszarze prozni — jonizacja
zachodzi pod ci$nieniem atmosferycznym.

1.2. ZRODLA JONOW

Obszar, w ktorym zachodzi jonizacja ogranicza si¢ na ogot do matej komory proz-
niowej*, w ktorej analizowana substancja przeprowadzana jest w jony w fazie gazo-
wej. Istnieje wiele sposobow jonizacji zwigzkow chemicznych, z ktorych najwazniej-
sze przedstawiono w tabeli 1.1.

Do najczesciej stosowanych metod nalezy jonizacja elektronami (EI) [2]. Elektro-
ny energetyczne emitowane przez rozgrzane wiokno zarowe (katode), przyspieszane
sa w kierunku anody (putapki elektronowej) na skutek réznicy potencjatdéw migdzy
elektrodami. W strumieniu elektronéw umieszcza si¢ analizowana probke w fazie
gazowej (rys. 1.2). Elektrony o odpowiednio duzej energii, oddziatujac z analizowa-
nymi czastkami (atomami), powoduja oderwanie elektronu z czastki i utworzenie jonu

molekularnego: M +e” —>M"™" +2¢ .

* Przeprowadzanie jonizacji w warunkach prozniowych nie dotyczy technik jonizacji pod ci$nieniem
atmosferycznym (API). Powszechne stosowanie niskiego ci$nienia w obszarze jonizacji zwigzane jest
z trudnoscig skonstruowania polfaczenia zrodta jonow pod cisnieniem atmosferycznym z analizatorem,
ktorego ci$nienie nie powinno przekraczaé¢ 10> Tr.
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Tabela 1.1. Czynniki wywotujace jonizacje
Table 1.1. Implicants of ionization

Czynnik Przyktad
Elektrony Jonizacja elektronami (EI)
Reakcje jonow Jonizacja chemiczna (CI), w tym pod ci$. atmosferycznym (APCI)
Pola clektryczne Jonizacja polem (FI), desorpcja polem (FD), jonizacja

elektrohydrodynamiczna (EHI)

Pola elektryczne + rozpylanie

Termosprej (TSP), elektrosprej (ESI)

Szybko poruszajace si¢ atomy

Bombardowanie szybkimi atomami (FAB)

Szybko poruszajace si¢ jony

Spektrometria mas jonow wtornych (SIMS)

Fotony

Desorpcja laserowa (LD): w stalej matrycy (MALDI), jonizacja
wielofotonowa (MPI)

Produkty rozszczepiania jadrowego

Desorpcja plazmowa (PD)

Wyladowanie jarzeniowe

Spektrometria mas przez wytadowanie zarowe (GDMS)

Cieptlo

Jonizacja termiczna

Iskra elektryczna

Spektrometria mas ze zrodlem iskrowym (SSMS)

Komora Wiprowadzenie probld
jonizacyina W stanie gATOWYTIM
Katoda | | Arnda
X i i : Tot tackn
: elektrondw

Plytki: wyciggajqca
ogniskujgea
skupiajgra

= <
E‘_

Rys. 1.2. Schemat Zrodta jonow z jonizacja elektronami
Fig. 1.2. Diagram of ion source with electron ionization

Jony molekularne ulegaja fragmentacji. W przypadku ztozonych jonéw moleku-
larnych moga tworzy¢ si¢ cate Sciezki fragmentacyjne. Proces fragmentacji jonow
molekularnych zwiazany jest ze wszystkimi metodami jonizacji. Jest to duze utrud-
nienie w przypadku analiz ztozonych zwigzkéw chemicznych (glownie zwigzkoéw
organicznych). W takich sytuacjach wykorzystuje si¢ metod¢ jonizacji chemicznej,
gdzie jony sg wytwarzane na skutek zderzen jonizowanej czastki z obecnymi w zrodle
jonami pierwotnymi. W widmach otrzymanych tg metoda obserwuje si¢ jony o masie

zwigzanej w okreslony sposob

z masg czasteczkowg badanej substancji i stad identy-

fikacja czasteczek jest znacznie prostsza.
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Skuteczng metoda otrzymywania jondw w fazie gazowej jest desorpcja laserowa.
Impulsy laserowe ogniskowane na matej powierzchni probki powoduja wyrzucenie
kilku pikomoli substancji w formie jonéw i obojetnych czastek, ktore reaguja ze soba
W obszarze o ich zwigkszonym stezeniu tuz nad powierzchnig probki. Jest to metoda
stosowana gtéwnie do badan powierzchni i analizy lokalnego sktadu probki, wymagaja-
ca uzycia analizatorow o jednoczesnej detekcji lub analizatorow czasu przelotu [1].

1.3. ANALIZATORY

Najpowszechniejsza metoda separacji jonow pod wzgledem stosunku ich masy do
tadunku m/z jest uzycie oddzielnych pol magnetycznych i elektrycznych lub tez pol
potaczonych razem. Wigkszo$¢ podstawowych roznic pomiedzy takimi spektrome-
trami lezy w sposobie stosowania tych pol.

Tabela 1.2. Charakterystyka najwazniejszych rodzajow analizatorow.
Zastosowane skroty: m — masa, z — fadunek, PE — pole elektryczne, PM — pole magnetyczne,
DC — prad staty, E — wektor pola elektrycznego, B — wektor indukcji magnetycznej,
Ex— energia kinetyczna, vo— predkos¢ poczatkowa
Table 1.2. Characteristics of most important types of analyzers

Budowa Opis dziatania Charakterystyka
1 2 3
Analizator z sektorem magnetycznym
W zaleznoéci od Dla ustalonej wartosci PM jony o tym |e Pojedyncze ogniskowanie

geometrii pola: ma- |samym momencie pgdu i tym samym |e Otrzymywanie widm o matej rozdziel-
gnesy z zakrzywiona |z poruszajg si¢ po tym samym, dobrze |czo$ci

rurg analizatora okreslonym torze, trafiajac do detektora [e Separacja catkowitych wartosci m/z dla
m = 5000

Analizator z sektorem magnetoelektrycznym
Sektor elektryczny: |Sektor elektryczny rozdziela jony e Podwojne ogniskowanie
2 gladkie, zakrzy-  |zaleznie od ich Ej (trajektoria jonu * Wysoka zdolno$¢ rozdzielcza
wione plyty metalo- |w PE nie zalezy od masy) — funkcja o Najdoktadniejsze pomiary mas
we, w poprzek, kto- |ogniskujaca. o Wykrywalno$¢ do wart. m/z ok. 16000
rych utrzymywany  |Zogniskowane jony trafiaja do sektora |e Potencjaly przyspieszajace rzgdu 1-10 kV
jest potencjat elek-  |magnetycznego. o Koniecznos¢ stosowania wysokiej
tryczny prozni

Analizator kwadrupolowy

4 rownolegle meta- |Ze wszystkich jondw oscylujacych o Wykrywalno$¢ do wart. m/z ok. 4000
lowe prety, do kazdej [w zmiennym PE wytworzonym przez —|e Rozdzielczo$¢ ok. 4000

pary przeciwlegtych |prety, do detektora trafig jony o Szybkie skanowanie wielu widm

pretow przyktada si¢ |o stabilnej trajektorii (dla zadanego o W poréwnaniu z analizatorami z sektorem
napiecie DC oraz E sa to jony o Scisle okreslonej m), magnetycznym: latwiejszy do zautomaty-
potencjal zmieniaja- |reszta jondw oscylujac chaotycznie, zowania, polaczenia z r6znymi zestawami

cy si¢ z czestoscia  |zderza si¢ z pretami nie docierajac do  |pomiarowymi; doktadniejszy w kontroli;
radiowa detektora. prostszy konstrukcyjnie, mniejszy; trwalszy
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| 2

| 3

Analizator czasu przelotu(TOF)

Obszar swobod-
nego lotu: rura na
statym potencjale
Cato$¢ pod proznia

Obszar przyspieszajacy: jony
o tym samym z uzyskuja t¢ sama vo
(niezaleznie od m). W obszarze swo-
bodnego lotu predkosé¢ jonow zalezy od
m (nie od z). Jony o roznych m uzysku-
ja rozne predkosci i rdzny jest ich czas
przelotu do detektora.

o W prostych TOF mata zdolno$é¢
rozdzielcza

o Zastosowanie ukt. korygujacych i sprzg-
zen umozliwia uzyskanie rozdzielczo$ci
>25 000 przy duzej czutosci

e Idealny przy jonizacji impulsowe;j,

np. do zrodet typu MALDI

e Nieograniczony zakres mas

Analizatory cyklotronowego rezonansu jadrowego (ICR)

Szescienna ko-
mora pod wysoka
proznia umieszczona
w PM magnesu
nadprzewodzacego
(ok.7T). Przeciwle-
gle Sciany tworza 3
pary ptytek: pulap-
kowych, przekaznika
i odbiornika

Jony o niewielkiej predkosci w du-
zym PM moga zosta¢ zlapane w putap-
ke na torze kotowym. Predko$¢ katowa
jonu zalezy od B oraz od m/z. Impulsy
o czestosci radiowej przyktadane do
ptytek przekaznika powoduja wzbudze-
nie jonow do krazenia po wigkszych
orbitach. Powickszajace si¢ trajektorie
jondw w koncu przetna si¢ z plaszczy-
znami plytek odbiornika — w obwodzie
indukuje si¢ prad proporcjonalny do

liczby jondw o danej m.

e Duze mozliwo$ci zastosowania

w badaniach duzych czastek

e Jednoczesna detekcja wszystkich jonow
e Odpowiednio duza rozdzielczosc
wymaga bardzo wysokiej prozni

e Ekstremalnie duza zdolnos¢ rozdzielcza
dla najmniejszych mas szybko maleje
wraz z ich wzrostem

e Przy stosowaniu transformaty Fouriera
wymagana znaczna pojemno$¢ komputera

Spektrometrem wykorzystujacym tylko pole elektryczne jest m.in. kwadrupol.

Moze on pracowaé jako analizator skaningowy, wykrywajac jony kolejno w okreslo-
nych przedziatach czasu. Podobnie moze skanowa¢ analizator z sektorem magnetycz-
nym. Tego typu urzadzenia wykorzystywane sg gtéwnie w analizie organiczne;.

Analizator czasu przelotu wymaga tego, aby jony byly wytwarzane w nastepuja-
cych po sobie pakietach, jest zatem bardzo dobrze przystosowany do pracy z impul-
sowymi zrodtami jonow. Coraz czgsciej stosuje si¢ urzadzenia, w ktorych laczy sig
szeregowo wiele analizatorow. Krotkg charakterystyke podstawowych analizatorow
przedstawiono w tabeli 1.2.

Niezaleznie od budowy, wszystkie analizatory charakteryzuje si¢ za pomocg trzech
parametréw: zakresu mas, zdolno$ci rozdzielczej 1 czutosci. Zakres mas okresla gorna
granic¢ mas, czyli graniczne, mozliwe do zmierzenia wartosci m/z. Rozdzielczos$¢ jest
zdolno$cig rozrozniania sygnatow pochodzacych od dwoch jonow o sasiadujacych
wartosciach m/z. Przyjmuje si¢, ze dwa piki sg rozdzielone, gdy intensywnos$¢ doliny
mi¢dzy nimi wynosi 10% intensywno$ci stabszego piku, co ilustruje rysunek 1.3 [4].
Jest to tzw. rozdzielczo$¢ na poziomie 10%. Jezeli zatozymy, ze Am jest najmniejsza
r6znicg mas miedzy dwoma rozdzielonymi pikami o masach m i m + Am, to rozdziel-
czo$¢ R definiuje si¢ jako:

R=—-.

- (1.1)
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Pliki rozdzielone
przy dolinie 10%

miz

Pliki rozdzielone
: przy dolinie 80%

Intensywnos¢

3=

my my miz

Rys. 1.3. Schemat ilustrujacy pojecie doliny
Fig. 1.3. Idea of valley

Wymagania co do rozdzielczosci szybko rosng wraz ze zwigkszajaca si¢ masag.
Aby zaobserwowac dwa jony rdézniace si¢ masag o Am = 0,005 dla jonow o m = 20,
rozdzielczo$¢ musi wynosi¢ 4000, a dla jondw o m =~ 100 rozdzielczo$¢ musialaby juz
wynosi¢ 20000. W warunkach szybkiego przemiatania na najlepszych spektrometrach
z trudem uzyskuje si¢ rozdzielczo$¢ 10000.

a) ot MY ¢pHT b)

28 sz 270049 28,0061 28,0313 Mz

Rys. 1.4. Obraz obszaru jonu molekularnego o m/z = 28 dla dwoch rozdzielczosci:
a) R =100, b) R =3000
Fig. 1.4. Image of the area of molecular ion m/z = 28 for two resolutions:
a) R =100, b) R =3000
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Duza rozdzielczo$¢ jest szczegélnie istotna w przypadku analiz organicznych,
gdzie badane jony moga mie¢ skomplikowang budowg, a poszczegdlne produkty
fragmentacji charakteryzujace dang czastke moga rézni¢ si¢ o setne czesci masy ato-
mowej. Na rysunku 1.4 przedstawiono mozliwa interpretacj¢ jonu o m/z = 28 w zalez-
nosci od rozdzielczosci analizatora.

Czutos¢ w spektroskopii mas definiowana jest w dwojaki sposob: w analizie jako-
$ciowej jest to minimalna ilo§¢ substancji koniecznej do otrzymania mozliwego do in-
terpretacji widma (sygnal charakterystycznych jondw musi by¢ wiekszy od poziomu
szumu), a w analizie iloSciowej jest to minimalna ilo$¢ analizowanego zwiazku, ktora
daje sygnal réwny dziesieciokrotnej wartosci poziomu szumow. Czuto$¢ ilosciowa jest
réwniez nazywana granicg wykrywalnosci. Czuto$¢ zalezy m.in. od sposobu zbierania
danych. Najczulszag metoda jest wykrywanie wybranych reakcji, mniej czutym sposo-
bem wykrywanie wybranych jonow i najmniej czulym rozwigzaniem jest skanowanie.

1.4. DETEKTORY

Wiazka jonow, ulegajac detekcji, zostaje przeksztatcona w uzyteczny sygnal. Sta-
by prad jonowy mozna przeksztatci¢ w sposob bezposredni (ptyta fotograficzna, pusz-
ka Faradaya) lub posredni (powielacze jonowe). Najczesciej stosowanymi detektorami
sa powielacze elektronowe, ptytki mikrokanalikowe i fotopowielacze. Na wejsciu
kazdego z tych detektorow umieszczone sa dynody konwersyjne — dla jonow dodat-
nich o potencjale ujemnym, a dla jonéw ujemnych o potencjale dodatnim. Jon na ano-
dzie konwersyjnej powoduje emisj¢ elektronow, ktore kierowane sg do detektora*,
gdzie powielane kaskadowo ulegaja wielokrotnemu wzmocnieniu. Najwigkszym
wzmocnieniem (do 10%) charakteryzuja sie ptytki mikrokanalikowe [5]. Detektor ten
zbudowany jest z ptytki z nawierconymi cylindrycznie, réwnoodleglymi kanalikami.
Roznica potencjatdéw migdzy wejsciem a wyjsciem plytki jest rzedu 1 kV (rys. 1.5).

000
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Rys. 1.5. Przekroj ptytki z mikrokanalikami
Fig. 1.5. Cross-section of microchannel plate

* W przypadku fotopowielacza elektrony emitowane przez dynody konwersyjne przyspieszane sg
w kierunku ekranu fosforescencyjnego, gdzie sa przeksztatlcane w fotony.
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Na powierzchni kazdego kanalika naniesiony jest polprzewodnik, z ktérego w pro-
cesie powielania elektronow emitowane sg elektrony. Pojedyncza ptytka ma wzmoc-
nienie okoto 10, stosujac wiele ptytek mozna uzyskaé wzmocnienie 10%. Na wyjsciu
kazdego kanalika anoda zbiera wzmocnione elektrony, przekazujac sygnat do mierni-
ka. Usytuowanie na ptytce kanalikow, do ktorych trafiajg elektrony, zalezy od warto-
$ci m/z jonu wywotujacego powielenie elektronowe.

1.5. SPEKTROMETRY CZASU PRZELOTU

Paczka jonéw o roznym stosunku m/z, ale rownej energii i momencie pgdu wcho-
dzac w obszar statego pola elektrycznego sa rozdzielane zgodnie z ich stosunkiem
m/z. Dla jonéw o jednostkowym tadunku (z = 1) separacja zachodzi tylko na podsta-
wie masy jonu. Mase te okresla sie na podstawie czasu, jakiego potrzebuje jon, aby
przeby¢ dang odlegtos¢ L.

< >

-250V. 500V 2700V
[

Obszar przyspieszania

Obszar oddziatywania

Rys. 1.6. Schemat spektrometru czasu przelotu
Fig. 1.6. Diagram of time-of-flight spectrometer

Pole elektryczne przyspiesza wszystkie jony do tej samej energii kinetycznej. Gdy
jony przejda przez siatke, lecac przez obszar dryfu (swobodnego lotu), osiagna pred-
kosci zalezne od ich masy. Typowa odlegtos¢ obszaru zrédtowego jest rzgdu 0,5 cm,
dhugos¢ obszaru przelotu od 15 cm do 8 m. Napigcie przyspieszajace na ogoét jest
z zakresu 3-30 kV, a czas przelotu rzedu 5-100 ps [6-10].

1.6. SKALOWANIE

Widmo czasu przelotu moze by¢ bezposrednio przekonwertowane na widmo ma-
sowe, dzigki znajomosci napigcia przyspieszajacego i dtugosci lotu. W praktyce mie-
rzy si¢ czas przelotu, co najmniej dwoch jondw o znanych masach, z ktorych okresla-
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ne sg stale @, b w empirycznym réwnaniu m/z = at* + b. Widmo masy skalowane jest
na og6! jonami Na“ i H". Na tej podstawie okre$la si¢ pozostate nieznane masy.
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Rys. 1.7. Widmo masowe z zaznaczonymi pikami kalibracyjnymi H* i Na*
Fig. 1.7. Mass-spectrum with calibrations picks of H" and Na*

1.7. ROZKLADY POCZATKOWE

Najwigkszym problemem spektrometrow czasu przelotu jest zdolno$¢ rozdzielcza.
Juz w 1955 r. zauwazono, ze tak naprawde nie wiemy, czy wszystkie jony powstaja
w tym samym miejscu, w tym samym czasie i czy ich energie poczatkowe sg sobie
rowne. Rozrézniamy trzy zasadnicze rozproszenia poczatkowe.

1.7.1. ROZKLAD CZASU

Gdy czas powstawania jonoOw nie jest identyczny, jon, ktory powstal wczesniej,
pokona obszar przelotu, utrzymujac stata réznice w czasie At i przestrzeni w stosunku
do jonu powstatego pdzniej.

| |

@ @ E

Ere | = it
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Rys. 1.8. Poczatkowy rozklad czasu powstania jonow: 71 # #2
Fig. 1.8. Initial distribution of ions creation time: #1 # £2
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Rozdzielczo$¢ masowag mozna polepszy¢ zwigkszajac czas przelotu. Aby to uzy-
ska¢, mozna zmniejszy¢ napigcie przyspieszajace i/lub zwigkszy¢ dtugos¢ obszaru
przelotu.

1.7.2. ROZKLAD POLOZENIA

Jony powstate blizej zrodta beda przyspieszone do wiekszych energii kinetycznych
niz te powstale w poblizu siatki wypychajacej, wejda one w obszar dryfowania p6z-
niej, ale majg wigksze predkosci, wigc wyprzedza te uformowane przy siatce i zostang
wychwycone przez detektor wczesnie;.
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Rys. 1.9. Poczatkowy rozktad miejsca powstania jondw: x1 # x2
Fig. 1.9. Initial distribution of ions creation place: x1 # x2

Mozliwe jest takie przygotowanie pola, aby jony o danej masie skupiaty si¢ w miej-
scu potozonym w pewnej odleglosci od zrodia (dwukrotna odleglos¢ ptytka—siatka).
Polozenie tej ptaszczyzny jest niezalezne od masy, jakkolwiek jony o réznych masach
dotra do tego ogniska w roznych czasach. Ogniskowanie przestrzenne na ogot osigga si¢
zmniejszajac napigcie wypychajace, nalezy jednak pamigtaé, ze skupianie poczatkowe;j
energii kinetycznej wymaga wysokiego napi¢cia. Stosuje si¢ zatem dwuetapowe przyspie-
szanie: w mniejszym polu koryguje sie rozktad przestrzenny, w wigkszym rozktad energii.
(Pole jest przylozone w plaszczyznie skupiajacej, gdzie jej ognisko staje si¢ wirtualnym
zrodlem jondéw.) W technikach desorpcyjnych jony tworzone sa na powierzchni, nie
w fazie gazowej, rozktad przestrzenny zatem jest znacznie zminimalizowany.

1.7.3. ROZKLAD ENERGII KINETYCZNEJ

Jony uformowane z r6zng predkoscia poczatkowa beda miaty po przyspieszeniu
rozne predkosci koncowe, osiagng zatem detektor po réznych czasach.

& & @

Rys. 1.10. Poczatkowy rozktad energii kinetycznej jonow: E1# E>
Fig. 1.10. Initial distribution of kinetic energy of: E1# E>
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Jest to najtrudniejszy do korekcji warunek poczatkowy w przyrzadach liniowych,
gdyz wzrastajace dlugosci przelotu zwigkszaja szeroko$¢ piku wraz z ich rozdziela-
niem wzgledem réznych mas. W celu kompensacji r6znic w poczatkowych energiach
kinetycznych stosuje si¢ w przyrzady ogniskujace energie, np. reflektron.

Gdy jony sa formowane w fazie gazowej, rozklad poczatkowy energii kinetycz-
nych zawiera rowniez jony o tej samej szybkosci poczatkowej, ale roznych kierunkach
predkosci.
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Rys. 1.11. Poczatkowy rozktad kierunkéw poruszania si¢ jondw: v # —1»
Fig. 1.11. Initial distribution of ions trajectories: vi # —v2

Potrzebny jest pewien czas na to, aby jon obrocit si¢ w odpowiednig strong. Czas
przelotu zalezy wigc rowniez od poczatkowej pozycji jonu. Dluzsze obszary przelotu
zmniejszajg efekty obracania si¢ jonow, dodatkowo duze napigcia minimalizujg kon-
sekwencje rozkladu poczatkowego energii kinetyczne;.

1.8. ZDOLNOSC ROZDZIELCZA 1 JE] OGRANICZENIA

Lasery impulsowe minimalizujg niepewnos$¢ czasu formowania si¢ jonow. Jezeli
jony powstaja z gladkiej przewodzacej powierzchni rownoleglej do siatki przyspiesza-
jacej, zminimalizowany zostanie rozktad przestrzenny, poczatkowy za$ rozktad ener-
gii kinetycznej moze zosta¢ skorygowany wysokim napigciem i skompensowany re-
flektronem umieszczonym w analizatorze. Alternatywnie rozktad energii kinetycznej
mozna zmniejszy¢ przez chtodzenie zderzeniami albo wycigganie jondw ortogonalnie
do kierunku desorpcji.

Wiekszos¢ wspotczesnych przyrzaddow minimalizuje rozklady czasowe i prze-
strzenne przez desorpcj¢ jonéw z ekwipotencjalnej powierzchni, uzywajac lasera im-
pulsowego, czastek o energii rzedu MeV Iub impulséw wiazki elektronow (keV). Ta-
kie urzadzenia sa znacznie prostsze — obszar ekstrakcji jondw jest statyczny. Nie ma
niepewnosci lokalizacji, wszystkie jony osiagaja t¢ sama predkos¢ z przyspieszania.
Jezeli obszar przelotu jest dtugi w stosunku do obszaru zrédtowego, przyblizone réw-
nanie sugeruje, ze zdolno$¢ rozdzielcza jest niezalezna zarowno od obu mas, jak
i dlugosci przelotu:

R=—=—. (1.2)



234

Jezeli przyjac, ze jony desorbuja z energia 1 eV, niech zrédlo bedzie o napigciu
U= 10 keV okazuje sie¢, ze zdolno$¢ rozdzielcza R dochodzi do 10 000! Takie rezul-
taty nie sa obserwowane w zadnych urzadzeniach liniowych. Niemozno$¢ obserwo-
wania zdolnosci rozdzielczej przewidzianej podanym réwnaniem przypisana jest cze-
sciowo technicznym ograniczeniom w konstrukcji przyrzadow czasu przelotu. Wiele
z tych ograniczen wcigz moze by¢ minimalizowana ciggtym ulepszaniem detektorow
i technologii rejestrowania jonow. Inne ograniczenia, takie jak rozktady poczatkowe
czy rozpady metastabilne wynikaja z samego procesu jonizacji. Nalezy réwniez
uwzgledni¢ skonczona grubos$¢ probki — jony sg desorbowane w nieco réznych miej-
scach obszaru zroédlowego, stad tez sa roéznie przyspieszane. Poniewaz niepewnosci
polozenia poczatkowego sa efektywnie przeksztatcane na rozktad koncowej energii
kinetycznej, powinny one by¢ skutecznie usuwane (reflektron).

Jony moga powstawac na powierzchni dopiero po uplywie pewnego czasu od im-
pulsu jonizacyjnego. Jest to prawda, szczegdlnie dla jondw powstajacych w fazie ga-
zowej we wtornej reakcji i fakt ten wyjasnia powszechnie znang obserwacje, ze zdol-
no$¢ rozdzielcza jest lepsza dla nieorganicznych jonéw niz dla organicznych.

Stabilnos¢ wysokiego napigcia uzywanego do przyspieszania jonow, odpowiedz
detektora, jitter (przy uruchamianiu analizatora czas—amplituda) umozliwiajg zaweze-
nie szerokos$ci pikow, ktore moga zostac rejestrowane. Z drugiej strony wszelkie nie-
regularno$ci w gtadkosci powierzchni probki, zaburzenia pola w obszarze drutéw
siatek przyspieszajacych dadzg w rezultacie rézne dlugosci torow jondw i czasow,
azeby mogty one opusci¢ obszar oddziatywan.

2. SYSTEM POMIAROWY DO BADANIA SKEADU I[ZOTOPOWEGO
WIAZKI ATOMOWE]J

Podstawowymi elementami aparatury wykorzystywanej w badaniu sktadu izoto-
powego wigzki atoméw wapnia sg [6—13]:

e komora préozniowa wraz z uktadem prézniowym i automatycznym uktadem kon-
troli prozni,

e uktad wytwarzajacy wigzke atomow wapnia,

e uktad laseréw impulsowych,

e uktad optyczny,

e spektrometr masowy czasu przelotu,

e uktad detekcyjny.

Schemat uktadu do§wiadczalnego przedstawiono na rysunku 2.1.

W uproszczony sposob dziatanie tego ukladu mozna przedstawi¢ nastepujaco:
kazdy impuls $wiatta wigzki laserowej z lasera barwnikowego, za pomoca uktadu
optycznego, zostaje wprowadzony do komory prozniowej, w ktorej jest ogniskowany
w obszarze oddziatywania spektrometru czasu przelotu i oddzialuje z wiazka atomow
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Rys. 2.1. Schemat blokowy aparatury pomiarowej
Fig. 2.1. Block diagram of the measurement stand

wapnia. W wyniku oddziatywania tych wigzek nast¢puje proces wielofotonowej joni-
zacji. Nastepnie, pod wplywem dziatania zewnetrznego pola elektrycznego, jony sa
wpychane do spektrometru masowego czasu przelotu, na ktérego koncu znajduje sie
detektor. Jako detektor zostata zastosowana para plytek mikrokanalikowych, w kto-
rych sygnat jonowy jest wzmacniany. Ladunki, bedace wielokrotno$cig tadunku jonu
(wzmocnienie rzedu 10°), zbierane sg na anodzie i jako sygnat w postaci wielu impul-
sow elektrycznych podawane sg na wejscie przedwzmacniacza. Sygnat ten po kazdym
impulsie lasera barwnikowego jest wzmacniany i doprowadzany na wejscie systemu
pomiarowego wspotpracujacego z komputerem PC. Sygnat wyzwalajacy licznik po-
chodzi od szybkiej fotodiody, na ktora kierowana jest cze¢$¢ energii impulsu lasera.
Wychwytywanie niezjonizowanych atoméw wapnia z wigzki atomowej zapewnia
wymrazarka z ciektym azotem.

2.1. UKLAD PROZNIOWY

Do badania sktadu izotopowego wiazki atomowej niezbedne jest utrzymywanie
prozni rzedu 10°-107 mbar, co umozliwia uklad przedstawiony na rysunku 2.2.
W uktadzie tym komora prézniowa potaczona jest przez zawor klapowy ZK z pompa
dyfuzyjna. Pompa ta stuzy do wytwarzania wysokiej prézni w komorze prozniowej,
a jako czynnik pompujacy zastosowano olej syntetyczny. Zawor klapowy stuzy do
odciecia pompy od komory w dwoch przypadkach: rozgrzewania pompy dyfuzyjnej
oraz wzrostu cisnienia w komorze. Od strony wylotu pompy dyfuzyjnej znajduje si¢
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zbiornik prézni wstepnej, w ktorym proznia wytwarzana jest za pomoca pompy rota-
cyjnej. Zastosowanie tego zbiornika umozliwia pompowanie przez caly czas pompa
dyfuzyjna z wylaczona czasowo pompa rotacyjna, a takze zabezpiecza olej w pompie

WODA
]  KOMORA |51 4 4
z2 prOZNIOWA Py 1
‘ cC
POMPA
DYFUZYJINA
POMPA | | | _ ZBIORNIK
ROTACYINA ZU[] pROZNIWSTEPNES |81
UKLAD STERUJACY

Rys. 2.2. Schemat blokowy uktadu prézniowego wraz z komora prézniowa
Fig. 2.2. Block diagram of vacuum chamber with vacuum unit

dyfuzyjnej przed spaleniem w przypadku awarii pompy rotacyjnej. Zbiornik prozni
wstepnej potaczony jest z pompg rotacyjng przez zawodr zabezpieczajacy Z1, zamyka-
ny podczas przerw w pracy pompy rotacyjnej. Zawor Z2 umozliwia wstgpne odpom-
powanie komory préozniowej z pominigciem zbiornika prézni wstepnej. Zawory Z1,
Z2 1 ZK sa otwierane elektropneumatycznie. Zawor ZP otwierany jest r¢cznie i stuzy
do zapowietrzania komory prozniowe;.

Sondy S1 i S2 stuza do kontroli ci$nien w obu zbiornikach prézniowych, przy czym
sonda S2 umozliwia pomiar ci$nienia w komorze prézniowej (jest to sonda jonizacyjna
umozliwiajagca pomiar ciénienia od 10*-10® mbar), a sonda SI (10°~10~ mbar)
w zbiorniku prézni wstepnej. Uktad zawiera rowniez czujnik ci$nienia wody CC.

Catym ukladem prézniowym zarzadza uktad sterujacy, ktory moze pracowaé
w dwoch trybach pracy: trybie sterowania recznego i trybie automatycznym. Sygnat
z sondy S1 umozliwia automatyczne uruchomienie pompy rotacyjnej i zaworu Z1
(zaw6r Z1 otwierany jest po siedmiu minutach od wlaczeniu pompy rotacyjnej)
— jesli cisnienie w zbiorniku prézni wstepnej wzrosnie do wartosci 4x1072 mbar oraz
automatyczne wylaczenie pompy i zamknigcie zaworu Z1 — jesli ci$nienie spadnie
do wartosci 2x10° mbar. W uktadzie sterujacym znajduje sie kilka uktadow zabez-
pieczajacych, ktore w przypadku: braku wody, braku fazy zasilania, zbyt wysokiego
ci$nienia w komorze proézniowej lub zbiorniku prézni wstgpnej powoduja catkowite
wylaczenie uktadu i uniemozliwiajg ponowne samoczynne wiaczenie. Taki sposéb
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zabezpieczenia eliminuje mozliwo$¢ wystapienia wytadowania elektrycznego w ko-
morze prozniowej w przypadku niekontrolowanego wzrostu ci§nienia w jej wnetrzu.

2.2. UKEAD GENERACIJI WIAZKI

Do wytwarzania wigzek atomow lub czastek pierwiastkdw czy zwigzkow che-
micznych, bedacych w normalnych warunkach ciatami statymi, wykorzystuje si¢ pro-
cesy parowania lub sublimacji materiatow podgrzewanych do odpowiednio wysokich
temperatur. W warunkach niskiego ci$nienia temperatury te sa zwykle nizsze niz tem-
peratury wrzenia, topnienia lub sublimacji okreslone w warunkach normalnych.

Zasada dziatania Zrodla jest nastgpujaca: w pewnej objetosci, potaczonej z uktadem
prozniowym jedynie kanatem o niewielkich wymiarach, wytwarza si¢ stosunkowo wy-
sokie ci$nienie pary danej substancji. Na skutek r6znicy cisnien migdzy zrédtem i ukta-
dem proézniowym nastepuje wyplyw atoméw lub czasteczek substancji do uktadu préz-
niowego. W ten sposéb w obszarze o nizszym ci$nieniu tworzy si¢ strumien czastek
substancji o rozktadzie katowym zaleznym od ksztattu i wymiarow kanatu, wymiarow
przeston oraz od koncentracji czastek gazow resztkowych. Zrodtem wigzki atomowe;j
stosowanym w eksperymencie jest piec przedstawiony na rysunku 2.3 [8—10].
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Rys. 2.3. Schemat pieca wytwarzajacego wiazke atomowa
Fig. 2.3. Diagram of the atomic-beam-oven
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Sktada si¢ on: z pieca wlasciwego, ekranu magnetycznego, ptaszcza wodnego oraz
korpusu umozliwiajacego zamocowanie w komorze préozniowej. Dolna komora dolnej
czesci pieca spetnia rolg rezerwuaru, w ktérym umieszcza si¢ substancje w postaci
granulatu. Grzejnik umozliwia podgrzanie wapnia do temperatury 600—-650 °C. Prze-
stona peli funkcj¢ wstepnego kolimatora wiazki atomowej. Pary powstale na skutek
podgrzewania przedostaja si¢ do gornej czesci przez otwory w przestonach. Gorng
czgs$¢ pieca stanowi stozkowa pokrywa majaca potozona centralnie dysze¢. Spetnia ona
funkcje gtdéwnego kolimatora wigzki atomowej. Gorna czes$¢ pieca jest w takim ukta-
dzie podgrzewana do temperatury wyzszej wzgledem dolnej o okoto 100-200 °C. Do
uzyskania tej temperatury stuzy bifilarny grzejnik gérny. Do pomiaru temperatury
dyszy stuzy, umieszczona bezposrednio przy niej, termopara TP2. Piec otoczony jest
tzw. ptaszczem wodnym z pokrywa pieca chtodzonym ciaglym przeptywem wody.
Natomiast ptaszcz wodny ostoniety jest warstwa g-metalu, ktory spehnia role ekranu
magnetycznego. Wiazka atomowa przechodzi do komory prézniowej przez niewiel-
kiej srednicy otwor w ptaszczu wodnym, ktdry jest dodatkowym elementem kolimuja-
cym na jej drodze.

Atomy po przejsciu przez obszar oddziatywania sg osadzane na tzw. zimnym palcu
wymrazarki chtodzonej cieklym azotem. Zimny palec stanowi cylinder bedacy jedno-
cze$nie fragmentem gornej pokrywy komory prozniowej. Dzigki $ladowi na palcu
mozna okresli¢ szeroko$¢ wiazki atomowej w obszarze oddzialywania. Srednica $ladu
wynosi 1,5 cm 1 ma ostre granice, odleglo$¢ obszaru oddziatywania od powierzchni
pieca wynosi 4 cm, co daje $rednice wiazki w obszarze oddziatywania 0,4 cm. Do
oszacowania gestosci wigzki w obszarze oddziatywania mozna postuzy¢ si¢ wzorem
(Ramsey — 1956):

1=834-102 2454 e, (2.1)

PNMT

gdzie:

I — strumien czastek wylatujacych z pieca,

p — ci$nienie par w piecu [Pa],

As— powierzchnia zrédta [cm?],

Ap— powierzchnia detektora (obszaru, w ktérym okreslamy gesto$é) [em?],

[ —odlegtos¢ od zrodta [cm],

M — masa atomowa,

T — temperatura pieca [K].

Zaleznos¢ ci$nienia par w piecu do temperatury pieca dana jest zalezno$cig (Nes-
meyanov — 1963):

1ogp:A—§+CT+DlogT (2.2)
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gdzie:

T — temperatura [K],

A, B, C, D — state charakterystyczne dla danego materiatu.

Do oszacowania gestosci wiagzki jako zrodlo przyjmuje si¢ otwor wewnetrznej
przegrody pieca, natomiast jako detektor wylotowa dysz¢ pieca. Atomy opuszczajace
dysze wylotowa pieca podlegaja statystyce Maxwella i Srednia predkos¢ atomow
u wylotu pieca dana jest wzorem (Ramsey — 1956):

2 |2kT

V=—= [—.
JaV m

Podstawowe parametry wigzki atomowej obliczone z uwzglednieniem podanych
zatozen, dla dwoch temperatur pieca 600 i 650 °C (tab. 2.1).

(2.3)

Tabela 2.1. Podstawowe parametry wigzki atomowej dla dwdch temperatur pieca
Table 2.1. Basics parameters of the atomic beam for two temperatures of oven

Temperatura pieca dolnego [°C] 600 650
Ci$nienie par w piecu [mbar] 1,56-1072 5,51-1072
Gesto$¢ strumienia atomow [atomow/s] 1,92.10 6,59-1013
Srednia predkosé atomow [m/s] 6,8:1072 7,0-1072
Gesto$¢ wigzki w obszarze oddziatywania [atomow/cm?] 2,25-10' 7,7-101

2.3. UKLAD LASEROWY

Na uklad laserowy skladaja si¢ dwa lasery: laser ekscimerowy XeCl, stuzacy do
wzbudzania akcji laserowej lasera barwnikowego oraz laser barwnikowy [10]. W ekspe-
rymencie wykorzystany zostat laser ekscimerowy, ktdrego osrodkiem optycznie czyn-
nym jest mieszanina Ne—Xe—HCI. Dlugos¢ fali promieniowania wynosi 4 = 308 nm.
Przy tej dlugosci fali oraz napigciu zasilania 25 kV energia pojedynczego impulsu lasera
wynosi okoto 200 mJ.

Oscylogram typowego impulsu laserowego z lasera barwnikowego otrzymany dla
diody fotoluminescencyjnej przedstawiony jest na rysunku 2.4. Szeroko$¢ potowkowa
tego impulsu wynosi ~ 10 ns, a czas opdznienia promieniowania odpowiadajacego
rozpoczgciu wytadowania ~ 30 ns. Duzg szybko$¢ narastania napiecia w kanale udaje
si¢ uzyska¢ dzigki odpowiedniej konstrukcji samego kanalu oraz odpowiedniemu
systemowi wzbudzania. Laser barwnikowy pompowany jest przez laser ekscimerowy
XeCl. Schemat pracy lasera przedstawiono na rysunku 2.5 [11, 12].

Wiazka pompujaca z lasera ekscimerowego pada na zwierciadto Ry o wspotczyn-
niku odbicia réwnym okoto 0,1. Cze$¢ odbita wigzki jest skupiana przez soczewke
cylindryczng SC; na kuwecie K; z barwnikiem. Akcja laserowa zachodzi miedzy
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Rys. 2.4. Oscylogram impulsu lasera barwnikowego
Fig. 2.4. Pulse from the dye laser

zwierciadtem Rs a dyfrakcyjna siatkg odbiciowa S w ustawieniu Littrowa. Rozszerze-
nie wigzki laserowej w celu o$wietlenia jak najwigkszej liczby rys na siatce S zacho-
dzi na pryzmatach P; i P,, stanowiagcych uklad rozszerzenia wigzki laserowej. Katy
lamigce pryzmatoéw sa tak dobrane (w zaleznos$ci od materiatu, z ktérego sa wykona-
ne), aby wiagzka wyjsciowa wychodzita prostopadle do powierzchni pryzmatu i do
niego wracata. Nastepnie wyjSciowa wigzka laserowa przez zwierciadlo Rs pada na
kuwete z barwnikiem K,. Jednoczes$nie przepuszczona przez zwierciadto R; czes$é
wigzki lasera ekscimerowego, kolimowana na konfokalnym uktadzie luster R, i Rj
oraz kierowana przez lustro R4, dociera do tej kuwety, powodujac inwersje obsadzen
w barwniku. W kuwecie K, nastgpuje emisja wymuszona przez wyjsciowa (z oscyla-
tora) wigzke laserowa i wzmocnienie koncowej liczby fotonow wyjsciowych. Zmie-
niajac kat nachylenia siatki S wzgledem kierunku padajacej wiazki, mozna sterowaé
dhugoscig emitowanego promieniowania. Szerokos¢ spektralna wychodzacej wigzki
wynosi okoto 0,5 cm™'. Kuwety K; i K, podtaczone sa do pomp roztworu barwnika.
Stezenie barwnika w roztworze we wzmacniaczu kwantowym K, jest trzykrotnie
mniejsze niz w oscylatorze laserowym K;.

Powierzchnie elementow optycznych zostalty doszlifowane z bardzo duza precyzja
do tzw. gladkosci laserowej. W celu zmniejszenia strat przy odbiciu wigzek $wiatta
padajacych na powierzchnie optyczne zostaly one pokryte warstwami antyodblasko-
wymi.
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Rys. 2.5. Schemat lasera barwnikowego
Fig. 2.5. Diagram of the dye laser

2.4. UKLAD OPTYCZNY

Stosowany uktad optyczny mozna podzieli¢ na dwie czesci [12]. Cze$¢ pierwsza
sktada si¢ z: soczewki o ogniskowej 1,5 m (stuzacej do kolimacji wigzki lasera na
dtugosci okoto 4 m), polaryzatora, potfalowki (4/2), cwiercfalowki (A/4) — znajduja-
cych si¢ na zewnatrz komory prézniowej i stuzacych do ustawiania polaryzacji: linio-
wej lub kotowej. Natomiast czgs¢ drugg uktadu stanowi kolimator spolaryzowanej
wigzki laserowej znajdujacy sie we wnetrzu komory. Role kolimatora spetnia achro-
matyczny obiektyw skupiajacy, ustawiony tak, ze jego ognisko znajduje si¢ w $rodku
obszaru oddziatywania spektrometru masowego. Umozliwia to uzyskanie skupienia
wiazki laserowej do $rednicy 100 um na wigzce atomowej. Schemat blokowy catego
uktadu optycznego przedstawiono na rysunku 2.6.

POLARYZATOR .> a2 ’ A4 } KOLIMATOR

SOCZEWKA

Rys. 2.6. Schemat blokowy uktadu optycznego
Fig. 2.6. Block diagram of the optical unit

W uktadzie tym uzyty zostat pryzmat polaryzujacy Glan—Laser z jednym ok-
nem wyjsciowym. Pryzmat ten zlozony jest z dwodch jednakowych pryzmatow
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prostokatnych, wykonanych ze szpatu islandzkiego, wycietych tak, aby o$ optycz-
na krysztatu byta rdéwnolegta do krawedzi dwusciennego kata . Uzywane w eks-
perymencie: potfalowka i ¢wieréfaléwka zbudowane sg na achromatycznych rom-
bach Fresnela.

2.5. SPEKTROMETR MASOWY CZASU PRZELOTU (TOF)

W przeprowadzonych eksperymentach wykorzystany byl spektrometr masowy
czasu przelotu model TOF-101 wyprodukowany przez firm¢ Comstock, ktory moze
by¢ stosowany zard6wno w jonizacji impulsem laserowym, jak i wigzka elektronowa.
Podstawowy uktad spektrometru w jonizacji wiazka laserowa przedstawiono na ry-
sunku 2.7 [8-12].

Q

G,

—————————0

yuuu
©

" |

Rys. 2.7. Schemat spektrometru czasu przelotu
Fig. 2.7. Diagram of the time-of-flight spectrometer

Wiazka laserowa WL przechodzi pomiedzy siatkami Gy—G; (obszar fotojonizacji),
powodujac jonizacje wiagzki atomowej WA. Powstale jony sa wyrzucane do obszaru
G—Gn, gdzie sg przyspieszane.

W przypadku jonizacji impulsem laserowym czas trwania impulsu powinien by¢
dostatecznie krotki (mniejszy niz kilkadziesiat ns), wtedy wszystkie wytworzone jony
sa wypychane przez stale pole z obszaru jonizacji do obszaru przyspieszajacego i dalej
do obszaru swobodnego przelotu. Jesli czas trwania impulsu jest dtuzszy, korzystnie
jest wytwarza¢ jony w warunkach zerowego pola i po krotkim opoéznieniu wepchnaé
impulsem elektrycznym.

W spektrometrze masowym czasu przelotu mozna wyrdzni¢ cztery podstawowe
obszary, co pokazano na rysunku 2.8 [11, 12]:

(1) obszar tworzacego jednorodnego pola elektrycznego E, stosowanego w obsza-
rze jonizacji o dtugosci s,

(2) obszar jednorodnego elektrycznego pola przyspieszajacego E, dtugosci d,
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(3) obszar swobodnego przelotu D,
(4) obszar hamowania b.

GO Gl G2

L y
»le 7
S i d D ;
E, |E, /
1 @ 3)

Rys. 2.8. Podstawowe obszary spektrometru masowego czasu przelotu
Fig. 2.8. Basic areas of time-of-flight spectrometer

Obszar (1) ograniczony jest siatkami Gy i G. Potencjaty zostaly tak dobrane, aby
uzyska¢ maksymalng wydajno$¢ zbierania i wypychania jonow z obszaru oddziatywania
do obszaru przyspieszajacego pomiedzy siatkami G i G» jak i do obszaru swobodnego
przelotu spektrometru, ktory jest ograniczony siatkami G> i G3. Wartosci potencjatow sg
wynikiem przeprowadzenia wielu testow okreslajacych wptyw ich wartosci (przy sta-
lych pozostatych parametrach) na liczbg zliczanych jonow oraz ich rozktady w TOF
[11]. Siatki G> 1 G3 sa potaczone elektrycznie z obszarem swobodnego przelotu i obie
znajduja si¢ na stalym potencjale —2700 V. Obszar swobodnego przelotu spektrometru
masowego ma ksztatt cylindra o dlugosci 1 m i §rednicy 5 cm. Taka konstrukcja zapew-
nia brak pola elektrycznego w jego wnetrzu. Znajdujaca si¢ na koncu spektrometru para
ptytek mikrokanalowych stanowi detektor sygnatu jonowego. Przednia powierzchnia
ptytek znajduje si¢ na potencjale —2300 V, natomiast tylna powierzchnia na potencjale
—300 V. Anoda jest na potencjale 0 V i zapewnia impedancje¢ falowa 50 Q.

Kazdy z czterech obszaréw spektrometru wnosi swoj wktad do czasu przelotu jo-
nu. Catkowity zatem czas przelotu jest suma czasow w poszczegdlnych obszarach
(Cotter — 1994):

t.=t+t,+t;+1,. (2.4)

Calkowita energi¢ jonu o masie m i tadunku ¢, wchodzacego do rury po przejsciu
obszarow: jonizacji i przyspieszania mozna zapisac jako:

U=U,+qgsE +qdE,, (2.5)

gdzie:

U,— poczatkowa energia kinetyczna jonu poruszajacego si¢ w wzdtuz prostej row-
nolegtej do osi spektrometru,

s — dlugosc¢ obszaru jonizacji,

E; — nat¢zenie pola w obszarze jonizacji,
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d — dtugo$¢ obszaru przyspieszania,

Es— natgzenie pola w obszarze przyspieszania.

W obszarach (1) i (2) pod wplywem zewnetrznego pola jon porusza si¢ ruchem
jednostajnie przyspieszonym [12]. Korzystajac z rownania ruchu, czas przelotu w tych
obszarach mozna ogo6lnie przedstawic¢ jako:

2 ’
V2 —2gs' —
VYo <48 7V, ] (2.6)

a

t=

Jezeli podstawimy odpowiednie wyrazenia na predkos¢ poczatkowsq i przyspiesze-
nie, otrzymamy dla obszaru (1)

2U gE

Vo= =, a=—"+, (2.7)
m m
natomiast
t, = ”2Em (,/Ux+quS —,/Ux), 2.8)
qL
dla obszaru (2)

vy = 2(Ux +qSEs) , a= qu , (29)
m m

) =‘/_(\/U—,/qu_q+Ux). (2.10)

2m
qE,

W obszarze (3) jon porusza si¢ ruchem jednostajnym, czas przelotu zatem wynosi

m
ty=D |—. 2.11
=D\ @11

Odpowiednio czas przelotu w obszarze (4) wynosi

t, = ‘/Z_m(,/U—qu,, —JU). (2.12)
b

q

Poniewaz obszary (1), (2) i (4) sa na ogét duzo mniejsze niz obszar (3) czasy prze-
lotu dla tych obszarow mozna zaniedba¢. Wowczas wzor na catkowity czas przelotu
jonu przyjmuje prostg postac:

M

T=D,|—, 2.13
Y (2.13)
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gdzie:
M — masa jonu,
D — dhugos¢ obszaru swobodnego przelotu,
E — catkowita energia jonu.
Przeksztalcajac wzor (2.13), otrzymujemy:

TZ

Z podanego wzoru wynika, ze masa jest proporcjonalna do kwadratu czasu przelo-
tu, dlatego widmo masowe jest nieliniowe. Obliczajac pierwsza pochodng ze wzoru
(2.14), otrzymujemy

dM =4—€TdT. (2.15)
D

Jesli M/AM zdefiniujemy jako rozdzielczos¢, to z (2.14) i (2.15) otrzymamy:

M_T 2.16)
AM  2AT

W ten sposédb dla statych wartosci D i E doktadno$¢ pomiaru masy jest okreslona
przez doktadno$¢ pomiaru 7'1 AT. Jesli zatem wszystkie jony bylyby poczatkowo nie-
ruchome i tworzone w tym samym miejscu, to czas przelotu dla wszystkich jonow
majacych taki sam stosunek masy do tadunku powinien by¢ taki sam. Rozdzielczo$¢
masy zalezataby wtedy tylko od rozdzielczo$ci czasowej detektora i uktadu detekeyj-
nego. W rzeczywistosci rozdzielczo$¢ masy jest rowniez uzalezniona od potozenia
poczatkowego i od rozktadu poczatkowej energii kinetyczne;.

2.6. UKLAD DETEKCYINY

W uktadach pracujacych z impulsowymi zrédtami wzbudzajacymi, takimi jak
np. impulsowy laser barwnikowy, sygnat pochodzacy z detektora (para ptytek mi-
krokanatowych) ma charakter paczki impulsoéw, ktéra moze by¢ stosunkowo szeroka
i przesuni¢ta w czasie (widmo masowe czasu przelotu) wzgledem impulsu wyzwala-
jacego (impuls lasera barwnikowego). Pojedyncze impulsy w paczce maja szerokos¢
potowkowa od 1 do 10 ns. W tego typu przypadkach wybor metody pomiarowej
zalezy od czgsto$ci wystgpowania impulsow, ich liczby oraz wymaganej rozdziel-
czosci czasowej [13]. W przypadku matej liczby impulséw sygnatu wejsciowego
najczesciej stosowane sg metody oparte na bramkowych systemach zliczajgcych.
W systemach tych ograniczenie liczby impulsow sygnatu wejsciowego spowodowa-
ne jest ograniczong rozdzielczoscig licznikdw oraz szeroko$cig pasm wzmacniaczy
i przedwzmacniaczy.
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Ciag przypadkowych impulséw, pojawiajacy si¢ na wyjsciu detektora, ktory sta-
nowig plytki mikrokanatowe moze by¢ modelowany jako proces przypadkowy
punktowy bedacy matematycznym modelem procesu o rozktadzie Poissona. Proces
ten jest szczegodlnie przydatny do opisu zjawisk fizycznych, ktorych pojedyncze
zdarzenia zachodza w bardzo krotkim czasie, rozmieszczonych w sposob losowy
[14]. Proces ten dobrze nadaje si¢ do modelowania sygnatu wyjsciowego z detektora
spektrometru masowego czasu przelotu. Intensywnos$¢ wystepowania pojedynczych
zdarzen w wyniku realizacji takich procesow jest bardzo istotna zar6wno dla opisu
samego procesu, jak tez systemu pomiarowego. W przypadku procesow o malej
intensywnosci, dla ktérych mozna przyjaé, ze prawdopodobienstwo pojawienia si¢
kolejnego impulsu w odstepie czasu rownym czasowi trwania impulsu jest zawsze
rowne zeru, dobrym modelem jest proces punktowy. W przypadku intensywnosci
sredniej prawdopodobienstwo to jest wicksze od zera, ale wcigz mate, a obserwowa-
ny proces mozna traktowaé jako proces filtrowany. W takich przypadkach mozna
stosowa¢ cyfrowe metody analizy sygnatlu. Funkcje intensywno$ci mozna wowczas
zmierzy¢ dwoma sposobami:

e zliczajac liczbe impulsow w waskich kanatach czasowych dla wielu realizacji
procesu,

e grupujac wedlug kanalow czasowych o zalozonej szerokosci zarejestrowane
stemple czasowe poszczegdlnych impulsow dla wielu realizacji procesu.

W przypadku bardzo duzych intensywnosci badanego procesu sygnat na wyjsciu
detektora nie przedstawia juz ciagu pojedynczych impulsow, lecz jest proporcjonalny
do ich $redniej liczby w jednostce czasu. W takim przypadku stosuje si¢ metody ana-
logowe, polegajace na pomiarze pradu $redniego i analizie funkcji gestosci widmowej
mocy uzyskanego sygnatu. Cechg znamienng procesoOw niestacjonarnych jest mozli-
wos¢ wystepowania wszystkich wymienionych przypadkéw w roéznych przedziatach
czasu tego samego procesu.

Systemy pomiaru funkcji intensywnosci stosowane w spektrometrii masowej o na-
nosekundowej rozdzielczosci dzialajg na zasadzie zliczania impulséw, ktorych mo-
menty pojawiania mogg by¢ traktowane jako proces punktowy o rozktadzie Poissona.
Dla dowolnej chwili 7 < s < ¢ przyrost zliczen N,;= N; — N, podlega rozktadowi Pois-
sona, co mozna wyrazi¢ w postaci zaleznos$ci

P(N,, =n)= (n!)IU p(t)dtJ exp{— U p(t)dtﬂ , (2.17)

gdzie p(?) jest funkcja intensywnosci procesu [13, 14].

Nosnikiem informacji o rzeczywistym procesie fizycznym jest sygnal pomiaro-
wy. Elementem generujagcym sygnat elektryczny jest detektor [15—18]. Sposob de-
tekcji sygnatu, rodzaj i parametry detektora oraz jego umiejscowienie w stosunku do
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zrodta procesu fizycznego wpltywaja na sygnal wyjsciowy detektora. Nie zawsze
sygnal wyjsciowy z detektora mozna uwazaé za prosty proces stacjonarny lub nie-
stacjonarny, czasami wykazuje on strukture ztozona z kilku niezaleznych procesow
lub jest procesem podwojnie przypadkowym. Odpowiednie przeprowadzenie proce-
su fizycznego oraz odpowiednie umiejscowienie detektora wzgledem obszaru od-
dzialywania, gdzie zachodzi proces fizyczny, umozliwia rozdzielenie w czasie
sktadnikéw procesu ztozonego oraz ich analize jako sumy oddzielnych procesow.

Efekt ten wykorzystuje si¢ w spektrometrii masowej czasu przelotu [5, 6, 19, 20]
oraz w systemach czasowo rozdzielczej detekcji fotondw [21-28]. Procesy te zwy-
kle charakteryzuje duza dynamika zmian funkcji intensywnosci, w wyniku czego
w krotkim przedziale czasu na wyjsciu detektora moze pojawi¢ si¢ zarOwno mata,
jak 1 duza liczba impulséw. W przypadku duzej intensywno$ci sygnatu model
punktowy nie uwzglednia efektow pojawiajacych sie¢ w zwigzku ze skonczonym
pasmem przenoszenia detektora. W takich przypadkach detektor mozna traktowac
jak filtr dolnoprzepustowy, a sygnal wyjSciowy jest wowczas sygnatem filtrowa-
nym [29].

Pomiar funkcji intensywnos$ci procesu moze by¢ realizowany zard6wno w sys-
temie analogowym, jak i cyfrowym. W przypadku bardzo duzych intensywnosci
sygnal wyj$ciowy z detektora nie moze by¢ traktowany jako ciag pojedynczych
impulsow o przypadkowym rozmieszczeniu, poniewaz detektor stanowi uklad
filtrujacy. Jest to jedyny przypadek, w ktérym analogowe metody integracyjne sa
bardziej odpowiednie do analizy sygnatu niz metody cyfrowe [30]. W sytuacji
kiedy intensywnos¢ procesu jest bardzo mata, metody analogowe nie sg skuteczne,
a metody cyfrowe sg w tym zakresie bardzo efektywne [15, 30]. Szczegolnie trud-
nym do analizy jest przypadek, kiedy funkcja intensywnosci wykazuje bardzo duza
dynamike zmian. W takich przypadkach proces mozna bada¢ réznymi metodami
w okreslonych przedziatach czasu, co stanowi do$¢ skomplikowana i czasochlonng
procedure pomiarowa lub prosciej, stosowac¢ metody cyfrowe z korekcja uzyskanych
rezultatow dla przedziatoéw czasu, w ktorych intensywno$¢ procesu jest bardzo duza
[31]. Zastosowanie impulsowego zrodla wzbudzenia procesu fizycznego [32-36],
umozliwia analiz¢ czasowo rozdzielcza, a w przypadku procesow ztozonych, ich
dekompozycje na pojedyncze procesy. Za przyktad zastosowan impulsowych zrodet
wzbudzenia dla proceséw fizycznych, poza spektrometrig czasu przelotu, mozna
poda¢ pomiary zanikéw populacji atomoéw ze stanow wzbudzonych do stanow
o mniejszej energii oraz detekcje jonow i czasteczek dla spektroskopii fourierow-
skiej [32-36].

Istotnym elementem w procesie badania rzeczywistych procesoéw fizycznych jest
detektor, w ktorym w spektrometrii masowej czasu przelotu sg ptytki mikrokanatowe.
Proces detekcji sygnalu pomiarowego mozna przedstawi¢ jako proces filtracji dolno-
przepustowej, co zilustrowano na rysunku 2.9 [9, 29].
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to Detektor to

B(t-ts)

Rys. 2.9. Proces detekcji sygnatu pomiarowego
Fig. 2.9. Detection process of the measurement signal

Przyjmujac, ze idealny sygnat wejsciowy X(¢) moze by¢ wyrazony, jako suma lo-
sowo rozmieszczonych w czasie funkcji impulsowych &t — t,), gdzie ¢ jest zmienng
losowa, wowczas kazdy pojedynczy impuls wejsciowy Xt — ) zostanie transformo-
wany do postaci zaleznej od transmitancji detektora. Jezeli transmitancja detektora
K(s) wyraza si¢ funkcja

K

K(s)=—>—0
O = o=

(2.18)

gdzie:

Ky — stata zalezna od konstrukcji detektora (czutos¢),

s1, S2 — bieguny transmitancji (s1 # s2), wowczas odpowiedz detektora na ten sygnat
przyjmie posta¢ [29]

Y(t)=A4 exp[—t;t()}—exp(—%j , (2.19)
1
gdzie
TI—L, T,= ! , aAd= Ky
sy | | s, | S§1—=5,

Amplituda impulsow wyjsciowych moze zaleze¢ takze od wspodtrzednych prze-
strzennych, zwigzanych z potozeniem detektora.

Kazdy system cyfrowy, do ktérego zostang doprowadzone impulsy z detektora, ma
okreslong rozdzielczo$¢ At (minimalny czas, jaki musi uptyna¢ od impulsu poprze-
dzajacego, aby kolejny impuls wejsciowy zostal zaakceptowany jako oddzielny im-
puls). W przypadku jednorodnego, stacjonarnego procesu Poissona o intensywnos$ci
p 1 detektora rzeczywistego, transformujacego proces punktowy w ciag impulsow
o szerokosci efektywnej t.;, prawdopodobienstwo zaakceptowania impulsu wejscio-
wego bedzie rowne prawdopodobienstwu zdarzenia, ze w czasie ¢ =t + At nie pojawi
si¢ zaden impuls, co mozna zapisa¢ w postaci
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P(N, =0) =exp[-p(t,, +Ar)]. (2.20)

Jezeli uktadem cyfrowym bedzie licznik o rozdzielczosci Ai, to liczba impulséw
zliczonych Ny moze by¢ rézna od liczby impulséw N;, ktore pojawity si¢ na wejsciu
licznika w tym samym czasie. Proces ten zilustrowano na rysunku 2.10.

Ni = pt

{ Ny, t>to} *\‘ L No = Ni exp[-(tet + At}p]
Licznik >

TT{t1,t2}

Rys. 2.10. Proces zliczania impulsow o rozktadzie Poissona
Fig. 2.10. Counting process of the pulses with Poisson distribution

Jezeli przyjmiemy, ze transmitancje detektora opisuje zaleznos¢ (2.18), wowczas
impulsy beda mialy ksztalt opisany zaleznoscia (2.19). Jezeli system pomiarowy be-
dzie reagowal na amplitude impulsow, wowczas przy pewnych fluktuacjach ich wy-
sokosci pojawi sie btad okreslenia potozenia impulsu.

Efekt ten zilustrowano na rysunku 2.11. Jak wida¢ na rysunku, btad ten osigga
warto$¢ kilkuset pikosekund. Zmniejszenie warto$ci napigcia progowego zmniejsza
wprawdzie ten btad, ale zwigksza ryzyko pogorszenia stosunku sygnat—szum (SNR).
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Rys. 2.11. Efekt powstawania btedu potozenia impulséw na skutek zmian ich amplitudy
Fig. 2.11. Effect of pulse-position-error caused by amplitude fluctuations

Jak wida¢ na rysunku, blad ten osigga wartos¢ kilkuset pikosekund. Zmniejsze-
nie wartosci napigcia progowego zmniejsza wprawdzie ten btad, ale zwicksza ryzy-
ko pogorszenia stosunku sygnat—szum (SNR). Efekt ten jest mozliwy do wyelimi-
nowania przez zastosowanie dyskryminatora ze statym wspotczynnikiem thumienia
(ang. constant fraction discryminator) co zilustrowano na rysunku 2.12 [13]. Pod-
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czas takiej detekcji kazdy impuls przechodzi przez dwa kanaty. W pierwszym ka-
nale jest op6zniany o czas rowny Dcrp 1 odwracany (zmienia polaryzacje), a w dru-
gim jest thumiony ze staltym wspolczynnikiem ttumienia Wcrp. Tak uformowane
sygnaly sa sumowane i podawane na komparator. Sygnat z wyj$cia komparatora
podawany jest na wejScie przerzutnika monostabilnego, ktéry generuje impuls
o standardowym ksztalcie.

Btad okreslenia potozenia impulsu jest w tym przypadku zwykle mniejszy od
100 ps. Na rysunku 2.12 pokazano takie same impulsy jak na rysunku 2.11, po przej-
$ciu przez uktad dyskryminatora ze stalym wspotczynnikiem ttumienia.
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Rys. 2.12. Efekt dziatania uktadu dyskryminatora ze statym wspotczynnikiem ttumienia
Fig. 2.12. Effect of constant fraction discriminator application

Zarowno warto$¢ wspotczynnika ttumienia Werp, jak 1 wielko§¢ opodznienia Dcrp
powinny by¢ optymalizowane wzgledem wartosci stalych czasowych 71 i » (2.19)
[37].

Dyskryminatory ze stalym wspolczynnikiem tlumienia produkowane komercyj-
nie maja na ogot ustalone parametry Wcrp i Dcrp, a optymalizacja tych parametrow
moze prowadzi¢ do dalszej redukcji btgdu okreslenia potozenia impulsu. Nalezy
podkresli¢, ze jakkolwiek czas opoznienia Dcrp nie jest duzy, ale czas trwania
impulsu standardowego jest zwykle rzedu kilku ns, co ogranicza dopuszczalna
intensywno$¢ procesu. Z tego tez powodu ten sposob detekcji ma zastosowanie
w systemach pomiarowych wysokorozdzielczych, w ktorych intensywno$¢ procesu
analizowanego jest zwykle ograniczona z innych powodoéw (np. czas interpolacji).
W systemach pomiarowych o rozdzielczos$ci nanosekundowej, w ktérych dopuszcza
si¢ wicksza intensywnos¢ impulsow wejsciowych, ten rodzaj detekcji zwykle nie
jest stosowany.
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3. POMIAROWY SYSTEM Z BRAMKA PRZESUWNA

Systemy zliczania impulsOw w bramce czasowej stosowane w spektrometrii ma-
sowej mozna podzieli¢ na dwie grupy:

e systemy z pojedyncza, przesuwng bramka czasowa,

e systemy wielokanatowe, z wieloma bramkami czasowymi.

Najprostszymi systemami zliczania impulsow w bramce czasowej sa systemy
z bramka przesuwng (ang. Box-car) [38—41]. W cyfrowym systemie z bramka prze-
suwng opoznienie otwarcia i szeroko$¢ bramki czasowej sa realizowane cyfrowo [38,
39]. Schemat takiego systemu przedstawiono na rysunku 3.1 [6].

impulsy wejiciowe

wyzwalanie bramki zerowante licznika
'V_ wyjécie linii wyjécie bramki
[ 1 I 1
Linia Bramka Licznik
opdzniajgca czasowa

I I i

l magistrala danych 1 sygnaléw sterujacych

Rys. 3.1. Schemat cyfrowego systemu z bramka przesuwna
Fig. 3.1. Diagram of the digital box-car system

Zasadniczymi elementami cyfrowego systemu s3: programowana linia opdzniajaca,
programowana bramka czasowa oraz asynchroniczny licznik binarny. Istotnymi dla uzy-
skania wymaganych parametrow metrologicznych, aczkolwiek nie pokazanymi na sche-
macie, elementami systemu sa wysokostabilny generator wewnetrzny oraz wejsciowe
uktady analogowe, wptywajace na ksztatt i poziom impulséw wejsciowych 1 wyzwalaja-
cych. Cyfrowy system z bramka przesuwng moze by¢ zrealizowany badz to jako auto-
nomiczny system pomiarowy, badz jako wirtualny system pomiarowy [38, 42—44].

W przypadku kiedy jest to system wirtualny, komputer peini role graficznego in-
terfejsu uzytkownika, pamieci danych oraz steruje pracg poszczegdlnych modutow.
Sygnat wyzwalajacy, oznaczajacy poczatek analizowanego procesu, otwiera bramke
po czasie rownym ustalonemu programowo opo6znieniu. Po zamknigciu bramki stan
licznika przepisywany jest do bufora danych, co oznacza rowniez, ze zakonczyt si¢
kolejny cykl zliczania. Po odczytaniu danych nastepuje wykonanie kolejnego cyklu
pomiarowego badz wystanie kolejnego sygnatu wyzwalajacego.
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Jednym z najwazniejszych elementéw cyfrowego systemu jest cyfrowa, progra-
mowana linia op6zniajaca. Zadaniem jej jest generacja impulsu otwierajacego bramke
czasowa po ustalonym czasie opodznienia, liczonym zawsze od momentu pojawienia
sie impulsu wyzwalajacego. Minimalna zmiana programowanego opdznienia jest za-
lezna od czgstotliwosci generatora wzorcowego. Zastosowanie w uktadzie linii op6z-
niajacej licznika synchronicznego zmniejsza btad nieliniowosci uktadu.

W cyfrowym systemie z bramka przesuwna sygnat wyjsciowy z programowane;j
linii op6zniajacej steruje uktadem generacji bramki czasowej [42]. Impuls wejscio-
wy otwierajacy bramke pojawia si¢ na wejsciu uktadu sterujacego bramki po czasie
7p t &p (gdzie 7p stanowi opdznienie, a &p btad graniczny linii opdzniajacej) od mo-
mentu pojawienia si¢ na wejsciu linii op6zniajacej impulsu wyzwalajacego. Licznik
uktadu bramkujgcego synchronizowany jest przez generator wzorcowy uktadu linii
opo6zniajacej, co zapewnia catkowitg synchronizacje uktadu linii opdzniajacej i bramki
CZasowe;j.

Cyfrowe systemy z bramkg przesuwng znajduja szerokie zastosowanie podczas
analizy procesow niestacjonarnych o malej dynamice zmian funkcji intensywnosci
[45—-46]. Systemy te byly stosowane w spektrometrii masowej czasu przelotu do po-
lowy lat dziewigcdziesiatych ubieglego wieku.

4. POMIAROWY SYSTEM WIELOKANALOWY

W przypadku kiedy badany proces analizowa¢ nalezy w stosunkowo dlugim czasie
przy duzej dynamice zmian funkcji intensywnosci procesu, stosowanie systemu
z pojedyncza bramka przesuwna staje si¢ bardzo nieefektywne ze wzgledu na mata
warto$¢ wspotczynnika wykorzystania cyklu pomiarowego Wep. Jest on w przypadku
systemu z bramka przesuwng réwny

T

Wep = 4.1)

)
TytTHT,

gdzie 1 jest czasem otwarcia bramki, a 74 jest czasem potrzebnym do przestania i ana-
lizy danych w jednym cyklu pomiarowym.

Kiedy suma czaséw 7p + 74 >> 7, wowczas wspolczynnik wykorzystania cyklu po-
miarowego jest bardzo matly, a zgromadzenie okreslonej liczby danych wymaga dtuz-
szego czasu. Z drugiej strony kazdy cykl pomiarowy wymaga ponownego wzbudzenia
badanego procesu. W wielu przypadkach dla zapewnienia statych warunkéw prowadze-
nia eksperymentu badawczego liczba realizacji procesu musi by¢ ograniczona. Zwigk-
szenie wspotczynnika wykorzystania cyklu pomiarowego ma wéwcezas bardzo istotne
znaczenie, poniewaz redukuje calkowity czas trwania eksperymentu i umozliwia przyje-
cie zatozenia o stalych warunkach okreslajacych prowadzone badania.
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Najprostszym systemem wielokanatlowym z pojedynczym uktadem generacji bra-
mek czasowych jest system z dlugim rejestrem przesuwnym [47]. Szeregowe wyjscie
z rejestru ogranicza czestotliwos¢ zrddla wzbudzajacego proces. Diugos$¢ rejestru
przesuwnego jest ograniczona fluktuacjami fazowymi generatora zegarowego, ktory
musi by¢ doprowadzony do wszystkich elementow rejestru w $cisle okre§lonym prze-
dziale czasu. Podane trudnos$ci oraz koszt realizacji takich uktadéw w postaci zinte-
growanej stanowia powazng barier¢ dla ich stosowania.

Oprocz rejestru przesuwnego i demultipleksera w uktadzie generacji bramek cza-
sowych moze by¢ zastosowany generator pier§cieniowy [48—52], pracujacy w ukta-
dzie z zamknigtg petla fazowa. Uktady generacji bramek czasowych, wykorzystujace
generator pierscieniowy, stosuja lini¢ opdzniajaca sktadajaca sie z inwerteréw [49] lub
wzmacniaczy sterowanych napieciem [48].

Zalezno$¢ op6znienia od wartosci podawanego na wejscie napiecia jest jednak sil-
nie nieliniowa. Ogolnie trudno jest uzyskaé¢ wysokostabilne elementy linii op6zniajg-
cej o matych warto$ciach opoznien. Opodznienie pojedynczego elementu decyduje
w tym przypadku o rozdzielczo$ci systemu pomiarowego. Opdznienia elementarne
uzyskiwane w technologii CMOS sa w granicach od 0,5 do 1,5 ns [50-52]. Stosowane
w niektorych rozwigzaniach 32-elementowe lub dluzsze linie op6zniajace wymagaja
dodatkowego dekodera lub stosowania specjalnej konfiguracji pamieci o wielobito-
wym dostegpie. Powaznym problemem jest konieczno$¢ realizacji ukladow w wersji
scalonej ASIC, co prowadzi do znacznych kosztéw ich wytwarzania, biorac pod uwa-
ge niewielka skale produkcji takich uktadow. Istnieje takze mozliwo$¢ zastosowania
uktadow standardowych ECL, stanowigcych programowane linie op6zniajace z moz-
liwoscig korekcji opoznienia. Rozdzielczo$¢ tych linii wynosi 20 ps, a zakres op6z-
nienia 2 ns. [stnieje mozliwo$¢ zmiany tego opoznienia w granicach 100 ps za pomoca
zewngtrznego zrodla napieciowego. Jednakze przy wickszej liczbie elementéw opo6z-
niajagcych moga pojawi¢ si¢ problemy z kompensacjg przesuni¢¢ fazy sygnatu zega-
rowego w poszczego6lnych miejscach uktadu.

4.1. SYSTEMY O ROZDZIELCZOSCI NANOSEKUNDOWE]J

Wielokanatowy system zliczajacy z dwiema grupami licznikow zapewnia bardzo
duzg warto$¢ wspotczynnika wykorzystania cyklu pomiarowego oraz duza dopusz-
czalng intensywnosc¢ procesu analizowanego [7, 9, 29, 38, 53—-56].

Schemat systemu pomiarowego przedstawiono na rysunku 4.1 [7]. Uktad wej-
Sciowy systemu zawiera wielostopniowy wzmacniacz—dyskryminator, ktérego zada-
niem jest wzmocnienie impulséw wejsciowych o amplitudzie wickszej od progu dys-
kryminatora. Wzmocnione impulsy sg zliczane cyklicznie przez dwie grupy
licznikéw. Proces zliczania w kazdym cyklu pomiarowym rozpoczyna impuls wy-
zwalajacy, synchronizujacy system pomiarowy z procesem badanym, a konczy za-
petnienie ustalonego programowo obszaru pamigci, do ktorej wpisywane sg dane z po-
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szczegdlnych licznikéw przez bufor danych. Uktad sterujacy generuje sygnaty bram-
kujace, zeruje liczniki oraz przepisuje ich zawarto§¢ do pamigci statycznej. Algorytm
pojedynczego cyklu pomiarowego zilustrowano na rysunku 4.2.

mpulsy impulsy wyzwalajgee
wejriowe _\J_
—H Tktad
Uktad 2
WL 1o SPrEREaALy
JECLewy [do komputera)]
I T
Pierwsza Ttad Generator
grupa sterujgey WZOICOWy
licznik dw
I | l I
Druga Bufor Pamiet -
T gwea danych statyczna
licznikdw

—T1 ]

Rys. 4.1. Schemat systemu wielokanalowego o dwoch grupach licznikow
Fig. 4.1. Block diagram of the multichannel system with double counters-unit

(cykl pomiarowy 1 ) (cyk_l pommiarowy 2 ) ..............................

( faza pomiar ) ( faza transferu ) ( fara analizy )
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) C ((_sobfoza e )

Rys. 4.2. Algorytm cyklu pomiarowego wielokanalowego systemu zliczajacego
Fig. 4.2. Measurement cycle algorithm of multichannel counting system

Kazdy pomiar sktada si¢ z zatozonej liczby cykli pomiarowych J,, a kazdy cykl po-
miarowy sktada si¢ z faz: pomiaru, transferu i analizy, ktdre system realizuje cyklicznie,
az do wykonania zatozonej liczby pelnych cykli pomiarowych. Liczba cykli pomiaro-
wych J, jest ustalana przez uzytkownika w zaleznosci od dynamiki badanego procesu
i wymaganej doktadno$ci okreslenia funkcji intensywnosci. W fazie transferu, dane sa
przesylane przez tacze rownolegte z pamigci statycznej do pamieci komputera, a w fazie
analizy sg one dekodowane i grupowane wedtug kanatéw. Liczba subfaz N; pojedynczej
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fazy pomiaru zalezy od konstrukcji systemu pomiarowego. Czas transferu jednego
16-bitowego stowa z pamieci statycznej do pamieci komputera zalezy od czgstotliwosci
pracy magistrali komputera. Catkowity czas transferu podczas jednego cyklu pomiaro-
wego zalezy zatem zarowno od czgstotliwosci pracy magistrali komputera, jak tez od
liczby analizowanych kanatow czasowych. Czas analizy jest zalezny od typu kompute-
ra, zastosowanej pamigci oraz liczby analizowanych kanalow czasowych. Ograniczenie
liczby analizowanych kanaléw czasowych umozliwia prace systemu pomiarowego
w trybie czasu rzeczywistego do czestotliwosci zrodta wzbudzenia réwnej 10 Hz.

W przypadku wielokanalowych systemow zliczajacych o duzej rozdzielczosci sze-
rokos$¢ generowanych bramek czasu jest rzedu kilku nanosekund, co sprawia, ze ocze-
kiwana liczba zliczen dla jednego licznika, w jednym cyklu pomiarowym jest bardzo
mata, co zilustrowano na rysunku 4.3.
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Rys. 4.3. Rozktad prawdopodobienstwa liczby zliczen
Fig. 4.3. Probability distribution of number of counts

Przy szerokosci bramki czasu rownej 7= 5 ns iloczyn pr jest rowny 0,1 dla inten-
sywnosci p = 2-10" s™'. Prawdopodobienstwo braku akceptacji impulsu przez licznik
P.-(p; Af") mozna obliczy¢ na podstawie zaleznosci
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B,.(p;A)=1-exp(- pAr'). (4.2)

Przyjmujac A’ = 3 ns, otrzymamy P,-(p; At') = 0,058. Intensywnos¢ procesu psds,
przy ktorej liczba impulsow zliczonych bedzie o 3 dB mniejsza od impulséw na wej-
$ciu licznika, mozna wyznaczy¢ z zaleznosci [57]

_ 2

. 4.3
Ly + At (4-3)

P3dB

Proba zwigkszenia intensywnosci badanego procesu w celu zwigkszenia liczby zliczen
prowadzi do przekroczenia wartosci s, TOwnej w tym przypadku psas = 1,1-10% 7!
1 zmniejszenia liczby zliczen na skutek wzrostu prawdopodobienstwa P..(p; At'). Jezeli
nie mozna zwiekszy¢ liczby zliczen w trakcie pojedynczego pomiaru w systemach
z waskg bramka czasows, mozna ograniczy¢ pojemno$¢ licznika, co jest szczegolnie
istotne w systemie wielokanatowym.
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Rys. 4.4. Sposéb generacji bramek czasowych z zastosowaniem demultipleksera
Fig. 4.4. Method of time-gates generation with demultiplexer

Z podanych wzgledéw w systemie wielokanalowym o rozdzielczosci 5 ns zasto-
sowano liczniki dwubitowe [7, 38], a w systemie o rozdzielczosci 2,5 ns liczniki
jednobitowe [54, 57]. Ograniczenie pojemnosci licznika wplywa oczywiscie na do-
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ktadno$¢ pomiaru funkcji intensywnosci. W wielu przypadkach, kiedy maksymalna
intensywnos$¢ analizowanego procesu jest mata, btad ten mozna poming¢ [58]. Spo-
soby generowania sygnaléw bramkujacych w wielokanalowym systemie zlicza-
jacym o nanosekundowej rozdzielczosci przedstawiono na rysunkach 4.4 i 4.5 [55,
57, 59].

Dzigki zastosowaniu dodatkowego licznika binarnego oraz licznika synchronicz-
nego lub rejestru przesuwnego z mozliwosciag programowania stanu poczatkowego
uklady te zapewniaja mozliwo$¢ przydzielania réznych licznikow i bramek do po-
szczegolnych kanatow czasowych w kolejnych cyklach pomiarowych. Zastosowanie
w ukladzie generacji bramek czasowych rejestru przesuwnego zmniejsza w znacznym
stopniu réznice w szeroko$ci poszczegolnych bramek czasowych, zmniejszajac tym
samym prawdopodobienstwo zaliczenia impulsu wejsciowego do niewlasciwego ka-
natu czasowego.
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Rys. 4.5. Sposob generacji bramek czasu z zastosowaniem rejestru przesuwnego
Fig. 4.5. Method of time-gates generation with shift register

W celu zwigkszenia rozdzielczo$ci systemu mozna zastosowac¢ wielofazowy uktad
generacji bramek czasu, ktorego schemat pokazano na rysunku 4.6 [57].
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Rys. 4.6. Dwufazowy uktad generacji bramek czasowych
Fig. 4.6. Two-phase time-gates generation module

W systemie pomiarowym wykorzystujacym dwufazowy uktad generacji bramek
czasowych, przy czegstotliwosci zegara réwnej 200 MHz, uzyskano rozdzielczos¢
2,5 ns.

Ograniczenie czgstotliwosci pracy zrodta wzbudzenia, spowodowane czasem po-
trzebnym do wykonania operacji transferu i analizy danych mozna znacznie zreduko-
wac lub caltkowicie wyeliminowaé. W przypadkach kiedy czestotliwos$¢ zrodta wzbu-
dzenia badanego procesu powinna by¢ duza mozna ograniczy¢ czas transferu danych,
rezygnujac z zapamigtywania bajtow zerowych oraz dokonujac transferu i analizy
danych w tle aktualnie wykonywanych cykli pomiarowych [53]. Zapamigtywane sa
tylko stany licznikow z tych subfaz cyklu pomiarowego, w ktorych pojawit si¢ cho-
ciaz jeden impuls na wejéciu systemu pomiarowego.

Sposob ten wymaga jednakze zapamigtywania oprocz stanu licznikow réwniez
numeru subfazy cyklu pomiarowego, co przedstawiono na rysunku 4.7. Ograniczenie
liczby danych przechowywanych w pamigci buforowej systemu pomiarowego wply-
wa na zmniejszenie zar6wno czasu transferu danych do pamieci komputera, jak i na
zmnigjszenie czasu analizy danych.
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Rys. 4.7. Schemat wielokanatowego systemu zliczajacego do analizy procesow
wzbudzanych z duza czgstotliwos$cia
Fig. 4.7. Block diagram of the multichannel system for high-frequency excited processes analysis

Ze wzgledu na duza dopuszczalng maksymalng intensywno$¢ badanego procesu,
a tym samym mozliwo$¢ zastosowania systemu pomiarowego do analizy procesow
o duzej dynamice zmian funkcji intensywno$ci, wielokanalowe systemy znalazly
szczegoblnie duze zastosowanie w spektrometrii masowe;j [6, 9, 53].

4.2. SYSTEMY O ROZDZIELCZOSCI PIKOSEKUNDOWE]

Rozdzielczo$¢ pikosekundowa wymagana jest w wielu przypadkach pomiarow
funkcji intensywnosci proceséw niestacjonarnych [49, 60—62, 63—-66]. Do procesow
takich zaliczy¢ mozna spektrometriec masowa, niektére procesy zaniku obsadzen
selektywnie wzbudzonych poziomdéw atomow, efekt sonoluminescencji oraz procesy
zderzen elektron—atom. Ze wzgledu na trudnosci, jakie pojawiaja si¢ podczas stoso-
wania generatorow wzorcowych o bardzo wysokiej czestotliwosci [47] dla uzyska-
nia pikosekundowej rozdzielczosci systemow pomiarowych, stosuje si¢ metody po-
legajace na roéznych sposobach interpolacji odcinka czasu. Stosowane w celu
precyzyjnego okreslenia odcinka czasu metody polegaja na zamianie czasu na inng
wielko$¢ fizyczna (napigcie) [63], na rozszerzeniu skali czasu [64—66] badz tez na
wykorzystaniu metody noniusza elektronicznego. W tym ostatnim przypadku wyko-
rzystuje sig:

e generatory synchronizowane fazowo [67],

e linie op6zniajace [68].
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Wszystkie wymienione systemy pomiarowe zapewniaja wysoka, pikosekundowa
rozdzielczo$¢ przy znacznym ograniczeniu dopuszczalnej intensywnos$ci impulsow.
Ograniczenie to jest wynikiem koniecznos$ci przeznaczenia do$¢ znacznych przedzia-
16w czasu na interpolacj¢ mierzonych odcinkoéw czasu.

Zamiana wielkos$ci mierzonej, jaka jest czas, na napigcie prowadzi do mozliwosci
pomiaru z pikosekundowa rozdzielczoscig niewielkich odcinkdéw czasu, rzedu dziesia-
tek i setek nanosekund. Czas uzyskania rezultatu jest w tym przypadku relatywnie
maty, i zalezy od szybkosci zastosowanego wielokanatowego analizatora wysoko$ci
impulséw lub przetwornika A/C [63]. Zaletg systemOw pomiarowych z przetwarza-
niem czasu na napigcie jest ich relatywnie duza szybkos¢ przy duzej, pikosekundowej
rozdzielczosci, a wada — bardzo maty zakres pomiarowy.

Systemy pomiaru odcinka czasu z rozszerzeniem skali czasu sa wykorzystywane
od wielu lat [65, 66], przede wszystkim ze wzglgdu na prosta budowe uktadu pomia-
rowego. Ze wzgledu na prosta konstrukcje, realizowane sa chetnie w postaci uktadow
scalonych [69]. Wspotczynnik rozszerzenia skali czasu w wigkszosci praktycznych
zastosowan uktadu przyjmuje wartosci od kilku do kilkuset razy [71]. Duza warto$¢
tego wspotczynnika umozliwia uzyskanie duzej rozdzielczosci, jednakze ogranicza
dopuszczalng intensywno$¢ impulsow. Uktad pomiaru odcinka czasu z rozszerzeniem
skali czasu charakteryzuje maty zakres pomiarowy, rzedu dziesigtek nanosekund,
ktoéry mozna zwigkszy¢ tylko podczas wykorzystaniu wysokostabilnego wzorca czasu
[70]. Zastosowanie dwoch generatoréw w uktadzie umozliwia uzyskanie pikosekun-
dowej rozdzielczo$ci przy srednim czasie interpolacji rownym 350 ns.

W pomiarach odcinka czasu rowniez wykorzystywane sa uktady z noniuszem
elektronicznym [72]. Realizacja systemu pomiarowego, w ktorym linie opdzniajace
wykonano w postaci potaczonych szeregowo elementéw o opodznieniach réznigcych
sie o kilkadziesiat do kilkuset pikosekund [65, 68, 73] umozliwity znaczne zmniejsze-
nie czasu interpolacji oraz uproszczenie uktadu pomiarowego. Podobne linie sg wyko-
rzystywane takze w systemach generacji opdznienia czasu [74]. Przy duzej rozdziel-
czosci linii oraz relatywnie duzych warto$ciach opoéznien silnie ros$nie czas
interpolacji wraz ze wzrostem warto$ci mierzonego odcinka czasu, a uktad pomiarowy
wymaga duzej liczby elementéw linii opdzniajacej. Problem ten mozna cze$ciowo
wyeliminowaé, stosujac uktad dzielgcy mierzony odcinek czasu na trzy segmenty,
z ktorych tylko dwa, o ograniczonym (okresem zegara) zakresie, mierzone sa metoda
noniusza [75, 76].

Innym rozwigzaniem jest zastosowanie generatorow o niewielkiej réznicy czesto-
tliwosci synchronizowanych fazowo impulsami wej$ciowymi i wyzwalajacymi [77,
78]. Opracowanie metody synchronizacji fazowej generatoréw pracujacych w ukta-
dzie z zamknictg petla fazowa umozliwito konstrukcje systemow pomiaru odcinka
czasu o rozdzielczosci lepszej niz 100 ps [67, 79]. Niestety duzej rozdzielczos$ci
interpolatorow towarzyszy ograniczenie dopuszczalnej intensywno$ci impulsow wej-
sciowych. Powielenie niezaleznych kanatoéw interpolacji prowadzi wprawdzie do re-
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dukcji tego ograniczenia, ale zwigksza jednocze$nie stopien ztozonosci uktadu pomia-
rowego [80].

W przypadku systeméw z bramkg przesuwna istnieje wprawdzie mozliwo$¢ anali-
zy procesow o duzej intensywnosci, lecz ograniczenie ich stosowania wynika gtownie
z matej efektywnosci wykorzystania cyklu pomiarowego oraz matej rozdzielczosci.

Zwigkszanie rozdzielczosci systemow wielokanatowych wykorzystujacych zlicza-
nie impulséw w bramkach czasowych, jest mozliwe tylko w wyniku zastosowania
jeszcze szybszych uktadoéw scalonych, zwigkszenia stopnia integracji systemu pomia-
rowego oraz zwickszenia liczby faz zegara stosowanego w systemie pomiarowym.
Zastapienie pojedynczej grupy licznikow uktadem pomiaru fazy generatora wzorco-
wego umozliwia zwigkszenie rozdzielczo$ci systemu pomiarowego z zachowaniem
duzej dopuszczalnej intensywnosci analizowanego procesu [81]. Schemat takiego
systemu pomiarowego przedstawiono na rysunku 4.8.
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Rys. 4.8. Schemat systemu pomiarowego o pikosekundowej rozdzielczosci
Fig. 4.8. Diagram of the measurement system of the resolution of order picoseconds

W przedstawianym systemie mierzona jest faza generatora wzorcowego w momen-
cie pojawienia si¢ impulsu wyzwalajacego oraz impulsow wejsciowych. W liczniku
subfaz zliczana jest liczba pelnych cykli generatora od chwili pojawienia si¢ impulsu
wyzwalajacego. Intensywnos¢ badanego procesu (impuls6w na wejsciu) nie jest w tym
przypadku ograniczona przez catkowity czas potrzebny do zapisu danych do pamigci
FIFO (kilka ns) ze wzgledu na zastosowanie dwoch uktadow pomiaru fazy. System taki
umozliwia analiz¢ procesow o duzej dynamice funkcji intensywnosci, wzbudzanych
z duza czgstotliwoscig. Pojedynczy uktad pomiaru fazy, zawierajacy linie opdzniajgce
o dwoch roznych wartosciach opdznien, przedstawia rysunek 4.9 [81].
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Rys. 4.9. Schemat uktadu pomiaru fazy, wykorzystujacego dwa rodzaje opoznien
Fig. 4.9. Diagram of phase measurement module with two different delay elements

W celu poprawy stabilno$ci uktadu mozna stabilizowaé opodznienia jednej linii,
wykorzystujac ja jako generator pierscieniowy pracujacy w uktadzie zamknietej petli
fazowej [48, 49, 82—-85, 50-52]. Schemat uktadu pomiaru fazy z zastosowaniem ste-
rowanej napieciem linii opdzniajacej przedstawiono na rysunku 4.10.
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Rys. 4.10. Schemat uktadu pomiaru fazy ze stabilizowana liniag opdzniajaca
Fig. 4.10. Diagram of the phase measurement module with stabilized delay line

Zastosowanie takiej metody stabilizowania opdznienia linii w uktadzie zamknigtej
petli fazowej wyklucza wykorzystanie standardowych uktadow PLD i FPGA do bu-
dowy linii op6zniajacych.
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Istnieje jednakze mozliwos¢ zastosowania uktadow standardowych linii opdznia-
jacych wykonanych w technice ECL. Linie te umozliwiajg zmian¢ opdznienia zardw-
no przez programowanie (rozdzielczo$¢ wynosi 20 ps), jak tez za pomoca zewnetrz-
nego zrodta napieciowego (w granicach 100 ps) [86].

Schemat rejestru, w ktorym przesunigcia fazowe zegara w momentach pojawiania
si¢ impulsow wejsciowych sg sumowane w czasie trwania pojedynczej subfazy cyklu
pomiarowego przedstawiono na rysunku 4.11.
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Rys. 4.11. Schemat rejestru uktadu pomiaru fazy
Fig. 4.11. Diagram of the phase measurement-module register

W celu wyeliminowania niepozadanego czasu martwego (jeden okres generatora),
powstajacego po impulsie wyzwalajacym wskutek koniecznoséci jednoznacznego
okreslenia poczatku cyklu pomiarowego, mozna zastosowac oddzielny rejestr do zapi-
su fazy generatora w chwili pojawienia si¢ impulsu wyzwalajacego lub wprowadzié¢
dodatkowe opo6znienie (jeden okres generatora) dla impulséw wejsciowych, woéwczas
impuls wyzwalajacy zostanie odseparowany od ciaggu impulséw wejsciowych, co
umozliwi doktadne okreslenie poczatku cyklu pomiarowego. Sposob pracy rejestru
zilustrowano na rysunku 4.12.
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Rys. 4.12. Zalezno$¢ stanu rejestru uktadu pomiaru fazy od momentéw pojawiania si¢ impulsow
Fig. 4.12. States of the phase-measurement register versus input pulses positions

W przedstawionym systemie pomiarowym ograniczenie dopuszczalnej intensyw-
nosci impulséw spowodowane jest gtdéwnie przez czas zapisu danych do rejestru oraz
wlasciwosci czestotliwosciowe uktadu wejSciowego, a zwlaszceza typu zastosowanych
elementéw 1 uktadow scalonych.

W uktadach programowanych trudno jest uzyska¢ elementy opdzniajace o matych
warto$ciach opdznienia. Stosunkowo latwo natomiast mozna uzyska¢ dwa elementy
opoOzniajace, rdznigce si¢ o kilkadziesiat lub kilkaset pikosekund. W tym celu mozna
wykorzysta¢ wlasciwosci podstawowych blokow logicznych uktadow CPLD [87].

Wykorzystanie ukladéw CPLD powoduje jednak do§¢ duzy biad nieliniowos$ci (ok.
200 ps) uktadu pomiarowego, wynikajacy z réznicy opodznien poszczegdlnych elemen-
tow linii opozniajacej. Blad ten, jako btad systematyczny, moze by¢ korygowany [88,
89]. Jednym ze sposobow korekcji jest wykorzystanie sieci neuronowych [90].

Zastosowanie linii op6zniajacych zapewnia znaczny wzrost rozdzielczo$ci syste-
mu pomiarowego bez ograniczenia dopuszczalnej intensywnosci analizowanego sy-
gnalu. W uktadzie pomiaru fazy generatora mozna zastosowa¢ elementy opdzniajace
o bardzo matej roznicy opdznien. W takim przypadku liczba elementéw opo6zniaja-
cych musi by¢ jednak duza, co prowadzi do wzrostu niepozadanych fluktuacji fazo-
wych na wejsciach rejestru.
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5.SYSTEMY POMIAROWE IMPLEMENTOWANE
W UKLADACH FPGA

Zastosowanie uktadoéw FPGA nowej generacji o znacznie wiekszym stopniu inte-
gracji umozliwia zwigkszenie stopnia integracji catego systemu pomiarowego oraz
dalsza poprawe parametrow metrologicznych [91-95]. Zastosowanie wielosegmento-
wej linii op6zniajacej o regularnej strukturze wewnetrznej ma za zadanie zwigkszy¢
rozdzielczo$¢ wyznaczania czasu przelotu [96-98]. O rozdzielczosci uktadu decyduje
opoznienie pojedynczego segmentu wielosegmentowej linii opo6zniajacej (WLO).
Informacja pochodzaca z WLO zapisana jest najczes$ciej w pewnym dialekcie kodu
termometrycznego i w celach optymalizacyjnych wymaga sie jej kodowania do kodu
naturalnego binarnego [95]. W ustalonym okresie zegara wzorcowego wzrost roz-
dzielczosci bedzie powodowat wzrost liczby segmentow WLO. Im dhuzsze stowo na
wyjsciu WLO, tym bardziej skomplikowana moze si¢ okaza¢ konstrukcja konwertera
kodu i tym samym czas jego konwersji bedzie dtuzszy[99].

Parametry metrologiczne ukladu pomiarowego, takie jak rozdzielczo$¢, maksy-
malna intensywno$¢ rejestrowanych impulsow, nieliniowo$¢ pomiarowa decyduja
o doktadnos$ci pomiaru sktadu izotopowego wiazki atomowej [95, 100]. W uktadach
wykorzystujacych WLO w celu zmniejszenia wptywu zbyt duzego opdznienia kon-
wertera kodu na maksymalng intensywnos¢ rejestrowanych impulséw stosuje si¢ jed-
nocze$nie proces przetwarzania danych pomiarowych. Jezeli natomiast opdznienia
dostepnych elementow sa niewystarczajace (zbyt duze) do uzyskania zadanej roz-
dzielczosci, mozna zastosowac¢ wielokrotne WLO (WWLO) [95]. Jezeli charaktery-
styka uzyskanej WLO/WWLO jest niezadowalajaca (nieliniowosci sa zbyt duze),
mozna dokona¢ jej linearyzacji przez podltaczenie do polaczen migdzy segmentami
pasozytniczych pojemnosci tak, aby zwigkszy¢ stata czasowa obwodu [95].
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Rys. 5.1. Wyznaczania odcinka czasu
Fig. 5.1. Time-interval determining
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Na rysunku 5.1 przedstawiono sposoéb wyznaczania odcinka czasu pomigdzy roz-
poczeciem a zakonczeniem przelotu jonu. Zdarzenie Py reprezentuje jonizacje wigzki
atomowej i rozpoczecie przelotu jonu/jondéw, zdarzenia P, P> i kolejne oznaczaja
moment zakonczenia przelotu, czyli dotarcie jonu do detektora. Momenty wystgpienia
zdarzen nazwano stemplami czasowymi. Odcinek czasu wyznaczany jest jako rdznica
dwach stempli czasowych [95, 101].

Wartos¢ kazdego stempla czasowego okreslana jest wzgledem zegara wzorcowego
ZEGAR. Liczbe pelnych okreséw zegara wzorcowego, ktore pojawily si¢ od momentu
inicjalizacji modulu, wyznacza sie, stosujac zliczanie impulséw zegarowych, nato-
miast przesuniecie 7; pomigdzy koncem okresu zegara wzorcowego a zboczem narasta-
jacym rejestrowanego impulsu (START Iub STOP) wyznacza, si¢ stosujac wieloseg-
mentowe linie opdzniajace (WLO).

Wartos¢ stempla czasowego dla zdarzenia P; wynosi

t,=NT+T, i>0, (5.1)

gdzie T jest okresem zegara wzorcowego.
Odcinek czasu At; (czas przelotu) pomigdzy dwoma zdarzeniami Py (jonizacja)
i P; (zakonczenie przelotu), gdzie i > 0 wynosi

At =t,—ty =(N; =N )T + T, - T;. (5.2)

Na rysunku 5.2 przedstawiono schemat blokowy modutu pomiaru odcinka czasu.
Sygnal IMPULSY jest ztozeniem sygnatéw START i STOP w sposob, ktory zostanie
zaprezentowany pozniej. Zadaniem modutu jest rejestrowanie stempli czasowych dla
zdarzen reprezentowanych przez narastajace zbocza sygnatu IMPULSY wzgledem
wzorcowego sygnatu zegarowego ZEGAR. WLO oraz rejestr RWLO stuzg do wyzna-
czenia przesunigcia 7;, natomiast licznik C i rejestr R wraz z rejestrami RR 1 RC stuza
do wyznaczenia warto$ci N..

Zastosowanie wzajemnie uzupelniajacej si¢ pary licznik—rejestr jest konieczne ze
wzgledu na asynchroniczno$¢ impulsow na wejsciu IMPULSY wzgledem sygnatu
zegarowego ZEGAR. Kazde narastajace zbocze sygnalu ZEGAR powoduje inkremen-
tacj¢ stanu licznika C, natomiast kazde zbocze opadajace tego sygnatu powoduje
przepisanie stanu licznika C do rejestru R. W przypadku pojawienia si¢ zbocza nara-
stajacego na wejsciu IMPULSY podczas inkrementacji licznika C, informacji o liczbie
petnych okreséw zegara V; moze dostarczy¢ rejestr R.

Kazde zbocze narastajace sygnalu IMPULSY powoduje zapisanie stanu WLO do reje-
stru RWLO, stanu licznika C do rejestru RC oraz stanu rejestru R do rejestru RR. Dla
systemu o rozdzielczosci 500 ps, ktory zostal zbudowany z wykorzystaniem 32-bitowe;j
WLO i zakresie pomiarowym rozszerzonym przez 27-bitowy licznik powstaje wowczas
96-bitowy stempel czasowy, ktory cechuje si¢ nadmiarowoscig informacji oraz nieopty-
malnoscia jej kodowania. Informacja o przesunieciu 7; zapisana jest w kodzie pseudoter-
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mometrycznym, natomiast informacj¢ o liczbie pelnych okresow zegara wzorcowego
cechuje redundancja.
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Rys. 5.2. Schemat blokowy modutu pomiaru odcinka czasu
Fig. 5.2. Block Diagram of time-interval measuring module

Trzy grupy rejestrow tymczasowych (cztery rejestry tymczasowe w grupie) zostaty
zaimplementowane w celu jak najszybszego odbierania informacji pochodzacej z reje-
strtow RC, RR i RWLO i nastepnym przekazywaniu tej informacji do blokéw konwer-
sji kodu i blokéw wyboru licznik—rejestr. Rejestry tymczasowe sg jednoczesnie reje-
strami wejsciowymi blokéw konwersji kodu i wyboru licznik—rejestr, stad czas
niezbedny na dokonanie konwersji kodu i czas niezb¢dny na dokonanie wyboru licz-
nik-rejestr decyduja bezposrednio o maksymalnej intensywnosci rejestrowanych im-
pulséw. Przez caly czas wykonywania konwersji lub wyboru stan rejestru tymczaso-
wego nie moze zosta¢ zmieniony, a wigc rejestracja impulsu jest niemozliwa, co
ogranicza maksymalng intensywnos$¢ rejestrowanych impulséw. Zwielokrotnienie
liczby blokow konwertujacych i blokéw wyboru umozliwia znaczaco zwickszy¢ mak-
symalng intensywno$¢ rejestrowanych impulsow. W zrealizowanym uktadzie cztero-
krotne zwigkszenie liczby blokow konwertujacych i wybierajacych umozliwito uzy-
skanie ponad 2,5-krotnie wigkszej maksymalnej intensywnos$ci rejestrowanych
impulsow. Dla struktury programowalnej VIRTEX XCV300 [102] maksymalna inten-
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sywno$¢ rejestrowanych impulsow zostala zwiekszona ze 100-10° impulséw na se-
kunde do ponad 266-10° impulséw na sekunde.

Idee zrownoleglenia procesu przetwarzania zilustrowano na rysunku 5.3. Kazde
zbocze narastajace sygnatu IMPULSY powoduje uaktywnienie na czas 7 elementow
etapu 1. Po czasie n, ktory wyznaczany jest przez element o opdznieniu 7 (rys. 5.2)
nastepuje przekazanie zadania przetwarzania do jednego z czterech blokow etapu 2.
Czas przetwarzania w etapie 2 wynosi 71. W przypadku spetnienia kryterium

D<r, n=4, (5.3)
n

gdzie n jest liczba strumieni etapu 2, maksymalna intensywnos¢ rejestrowanych im-
pulsdéw ograniczona jest przez czas przetwarzania etapu 1.
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Rys. 5.3. Idea zrownoleglenia procesu przetwarzania danych pomiarowych
Fig. 5.3. Idea of parallelization data measuring process

Zadaniem bloku wejsciowego jest polaczenie sygnatow START i STOP w jeden
wspolny sygnat IMPULSY. Potaczenie tych sygnatow umozliwia rejestracje stempla
czasowego dla START(u) i stempli czasowych dla STOP(u/6w) z wykorzystaniem
jednego toru pomiarowego. Takie rozwigzanie minimalizuje ilos¢ wykorzystanych
zasobow struktury programowalnej oraz utatwia proces kalibracji i usuwania btgdow.

Pierwsze zbocze narastajace na wejsciu START powoduje ustawienie stanu prze-
rzutnika P1, co skutkuje ustawieniem stanu wysokiego na wyjsciu IMPULSY. Przez
czas 7; stan wysoki na wyjsciu utrzymuje si¢ niezaleznie od stanu na wejsciu STOP.
Po czasie 7y stan przerzutnika P2 zostaje ustawiony i o stanie wyjscia IMPULSY de-
cyduje stan sygnatu STOP.
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Opoznienie 71 zostato dobrane eksperymentalnie. Zbyt dlugi impuls wptynie nie-
korzystnie na maksymalng intensywnos$¢ rejestracji impulséw, ktore si¢ pojawiag tuz
po wyzwoleniu, natomiast zbyt krotki impuls po przejéciu przez elementy opozniajace
moze zosta¢ rozmyty, ze wzgledu na rézny czas narastania i opadania sygnatéw we-
wnatrz struktury FPGA.
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Rys. 5.4. Sposob dokonania polaczenia sygnatu wyzwalania (START) z sygnatem impulsow (STOP)
Fig. 5.4. The method of connecting triggering-signal (START) and pulses-signal (STOP)

Licznikowa metoda wyznaczania wartosci stempla czasowego pozwala uzyskac
rozdzielczo$¢ pomiaru roéwng okresowi zegara wzorcowego 7. Gdy wypekienie sy-
gnatu zegarowego jest bliskie 0,5, wowczas mozliwe jest wyznaczenie warto$ci stem-
pla czasowego z rozdzielczo$cig 7/2. Zastosowanie wielosegmentowych linii op6znia-
jacych (WLO) pozwala uzyska¢ wielofazowy sygnat zegarowy, co daje mozliwos¢
zwielokrotnienia rozdzielczo$ci. Zastosowanie n-segmentowej linii opo6zniajacej
umozliwia n-krotne zwigkszenie rozdzielczosci. Na rysunku 5.5 przedstawiono sche-
mat WLO o nominalnym op6znieniu pojedynczego segmentu rownym 7.
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Rys. 5.5. Schemat wielosegmentowe;j linii opozniajace;j
Fig. 5.5. Scheme of multi-tap-delay-line

Aby wykorzystanie WLO w systemie pomiaru odcinka czasu bylto optymalne, su-
ma wszystkich (n — 1) opdznien powinna wynosi¢ 7 — 7. Na wyj$ciu WLO uzyskuje
si¢ zespot sygnatow (rys. 5.6), w ktorych nastepny (i + 1) jest opdzniony wzgledem
poprzedniego (i) o 7. Zatrzasnigcie stanu wyj$¢ WLO w momencie zajscia zdarzenia
pozwala oceni¢ stopien propagacji zbocza narastajacego sygnatu CLOCK poprzez
WLO, co w efekcie umozliwia ustalenie odcinka czasu 7; (rys. 5.1).
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Rys. 5.6. Sygnaly wyjsciowe wiclosegmentowe;j linii opdzniajacej
Fig. 5.6. Output signals of multi-tap-delay-line

Charakterystyka rzeczywistej WLO jest nieliniowa, a odchylenia od warto$ci no-
minalnej o, i = [1, n — 1] moga wynosi¢ nawet potowe warto$ci opoéznienia nominal-
nego. W zaleznos$ci od sposobu implementacji WLO stosuje si¢ wiele roznych technik
linearyzacji charakterystyki WLO.

Implementacja WLO do struktury programowalnej FPGA moze polega¢ na wyko-
rzystaniu tablic LUT (ang. Look-up-table) [102] w celu uzyskania pojedynczych
opoznien 7 (rys. 5.7). Charakterystyka WLO zaimplementowanej do struktury FPGA
moze zosta¢ zlinearyzowana przez podlaczenia do wyjs¢ blokéw konfigurowalnych
odpowiedniej liczby niewykorzystanych wejs¢ komponentow struktury FPGA [102].
Bufory trojstanowe (rys. 5.7) podiaczane do wyj$¢ blokow CLB powoduja wzrost
statej czasowej, co prowadzi do zwickszenia czasu narastania sygnatu i w efekcie
powoduje wzrost czasu propagacji zbocza narastajacego. Podtaczenie obu wejs¢ (ste-
rujacego i danych) bufora do sygnalu laczacego dwa bloki CLB powoduje srednie
zwigkszenie opdznienia, w przypadku struktury XCV300 PQ240, o okoto 15 ps.

Stosowanie WLO w systemach pomiaru odcinka czasu umozliwia uzyskanie zna-
czace] poprawy rozdzielczosci. Rozdzielczosé ta jest jednak ograniczona przez mini-
malne regularnie dostepne w strukturze opoéznienia. Dalszy wzrost rozdzielczosci
mozna uzyskac, stosujac wielokrotng WLO (rys. 5.8). Zastosowanie podwojnej] WLO
powoduje dwukrotne zwigkszenie rozdzielczosci, z zastosowaniem m-sztuk linii WLO
nastgpuje m-krotny wzrost rozdzielczos$ci.

W projektowaniu WWLO odchylenia opoznien pojedynczych segmentow sktado-
wej WLO majg znacznie wigkszy wpltyw na wzgledne (wzglgdem rozdzielczosci)
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btedy nieliniowosci. Dodatkowo, jezeli blad nieliniowos$ci réznicowej INL dla i-tego
wyj$cia przekracza warto$¢ 7/2 mn, to moze nastgpi¢ wygenerowanie niewlasciwego
kodu na wyjsciu WWLO. Bedzie to przypadek, w ktérym zbocze narastajace na wyj-
$ciu i pojawi si¢ pozniej niz zbocze narastajace na wyjsciu 7 + 1. W projektach z uzy-
ciem WWLO stosowanie linearyzacji charakterystyki sktadowych WLO, w sposob
przedstawiony na rysunku 5.7, jest juz konieczne dla m > 4.

Kn—lﬁn—l.]

_&o.o _&o.l Kl.o

CLBo CLB, CLBy_,
f”fJ\fﬂffl e N = o

I | I
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Rys. 5.7. Implementacja wielosegmentowych linii opdzniajacych w strukturze FPGA
Fig. 5.7. Implementation of multi-tap-delay-line into FPGA structure
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Rys. 5.8. Model wielokrotnej wiclosegmentowe;j linii op6zniajacej
Fig. 5.8. Model of multiple-multi-tap-delay-line
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Kazda WWLO sktada si¢ z m sztuk, tatwych do implementacji WLO (linie pozio-
me — rysunek 5.8) oraz jednej wysokorozdzielczej (pionowej) WLO o opdznieniu
pojedynczego segmentu rownym z/m. Niewatpliwg zaleta WWLO jest to, ze wigk-
szo$¢ sktadowych opodznien uzyskiwana jest z tatwo dostepnych w strukturze FPGA
blokow, a powazne problemy konstrukcyjne sprawia wytacznie wysokorozdzielcza
pionowa linia op6zniajaca.

Opdznienie 7; pojedynczego segmentu m-krotnej WLO wynosi

[H—m—Z} [H—m—l}
— | |-
m m

z, :%+ S-S 1) (54)

s (i—1-jmod 2)mod m+ =
gdzie mod jest operacja zwracajacg reszte z dzielenia, a operator [] zwraca czg$¢ cal-
kowitg liczby rzeczywistej. W przypadku szczegdlnym przy implementacji podwojne;j
WLO op6znienie pojedynczego segmentu wynosi

i—1
G=o+ 2 8, el 2n-1. (5.5)

Jj=0

Wysokorozdzielcza (pionowa) WLO mozna uzyska¢, wykorzystujac elementy stu-
zace do implementacji przeniesien dla operacji arytmetycznych (CARRY) w uktadach
FPGA. Opoznienie pojedynczego elementu CARRY wynosi dla struktury XCV300
okoto 70 ps i moze zosta¢ wystarczajaco precyzyjnie wyregulowane przez podiacze-
nie okreslonej liczby buforéw trojstanowych.

Implementacja WLO, ktorej wszystkie segmenty zbudowane sa w ten sposob, jest
rowniez mozliwa, ale wymaga stosunkowo duzych struktur programowalnych oraz
zegara wzorcowego o wysokiej czestotliwosci. Na przyktad 64-segmentowa WLO
wymaga zegara wzorcowego o czestotliwosci ponad 220 MHz i struktury programo-
walnej, ktéra bedzie miata przynajmniej 64 wiersze blokéw konfigurowalnych.

Caty modut pomiarowy mozna opisa¢ w jezyku VHDL [103, 104]. Wigkszos¢
blokéw modutu zostata opisana z wykorzystaniem standardowym konstrukcji tego
jezyka. Warto skomentowac jednak sposob implementacji WLO, ktora zostata uzy-
skana z wykorzystaniem tablic LUT zawartych w blokach CLB. Aby uzy¢ elementow
LUT do budowy segmentow WLO, zastosowano konstrukcje generic/port map jezyka.
Opis 32-segmentowej WLO wyglada nastepujaco:

t00: lutl generic map("10") port map(clock, s);
p00: lutl generic map("10") port map(s, sa(0));
p02: lutl generic map("10") port map(sa(0), sa(1));
p04: lutl generic map("10") port map(sa(1), sa(2));

p28: lutl generic map("10") port map(sa(13), sa(14));
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p30: lutl generic map("10") port map(sa(14), sa(15));
pO1: lutl generic map("10") port map(s, sb(0));

p03: lutl generic map("10") port map(sb(0), sb(1));
p05: lutl generic map("10") port map(sb(1), sb(2));

p29: lutl generic map("10") port map(sb(13), sb(14));
p31: lutl generic map("10") port map(sb(14), sb(15));.

Konstrukcja generic map umozliwia przekazanie pelnionej przez LUT funkcji lo-
gicznej (w tym przypadku bufor), natomiast przez port map przekazano informacje
o polaczeniu sygnatéw. Element t00 ma za zadanie zréznicowac opo6znienia dla wejs¢
obu sktadowych WLO. Jego potozenie zostalo dobrane eksperymentalnie tak, aby
roéznica opoznien pomigdzy wejsciem gornej i wejsciem dolnej WLO wynosita 500 ps.
W ten sposob uzyskano wysokorozdzielcza pionowa WLO. Elementy pxx o numerach
parzystych xx opisujg gorng, natomiast elementy o numerach nieparzystych dolna
WLO.

Aby okresli¢ potozenie w strukturze segmentow WLO, do projektu zostal dota-
czony plik UCF z ograniczeniami uzytkownika (ang. User Constraints File), ktory
wyglada nastgpujaco

INST "t00" LOC="CLB_R22C23.50";
INST "p00" LOC="CLB_R24C26.S1";
INST "p02" LOC="CLB_R24C27.S1";
INST "p04" LOC="CLB_R24C28.S1";

INST "p28" LOC="CLB_R24C40.S1";
INST "p30" LOC="CLB_R24C41.S1";
INST "p01" LOC="CLB_R18C26.S1";
INST "p03" LOC="CLB_R18C27.S1";
INST "p05" LOC="CLB_R18C28.S1";

INST "p29" LOC="CLB_R18C40.S1";
INST "p31" LOC="CLB_R18C41.S1";.

Na przyktad notacja R22C23.S0 oznacza 22. wiersz, 23. kolumng i zerowy blok
konfiguracyjny w wybranej grupie (dla struktury XCV-300 wystepuja dwa bloki CLB
W grupie).

Charakterystyke modutu pomiarowego wyznacza si¢ w sposob statystyczny. Wy-
korzystuje si¢ tutaj test gestosci stanow. Na wejscie STOP wprowadza si¢ asynchro-
niczny w stosunku do zegara wzorcowego CLOCK sygnal zegarowy. Kazde zbocze
narastajace tego sygnatu powoduje rejestracj¢ stempla czasowego, z ktorego w tescie
odzyskuje si¢ wylacznie informacje o przesunieciu 7; (rys. 5.1). Im opdznienie seg-
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mentu jest wigksze, tym liczba zliczonych stempli czasowych z indeksujacych ten
segment jest wigksza. Oznaczajac jako N liczbe wszystkich rejestracji, natomiast
przez N; liczbe stempli indeksujacych i segment, opdznienie 7; moze zosta¢ opisane
zaleznoscia

: (5.6)

Wielkosé przedziatu

0 i i i i i o U i i i i i
0 5 10 15 20 25 30 4] 5 10 15 20 25 30
Numer przedzialn eksperyvimentalnego Numer przedzialu eksperyimentalnego

Rys. 5.9. Charakterystyki modutu pomiarowego: a — bez dokonanego procesu linearyzacji;
b — po dokonaniu linearyzacji wielosegmentowe;j linii op6zniajacej
Fig. 5.9. Measuring module characteristics: a — without linearization process;
b — after the linearization process has been applied

Na rysunku 5.9a przedstawiono charakterystyke modutu o rozdzielczosci 500 ps,
zbudowanego z wykorzystaniem 32-segmentowej podwdjnej linii opdzniajacej, dla
ktorej nie wykonano procesu linearyzacji. Po dokonaniu linearyzacji, ktora polegata
na odpowiednim przytaczeniu okoto 1200 wejs¢ buforow trojstanowych charaktery-
styka (rys. 5.9b) znacznie si¢ poprawita.

Innym sposobem dokonania linearyzacji mogtoby by¢ zmniejszenie okresu zegara
wzorcowego tak, aby zmniejszy¢ warto$¢ ns (rys. 5.9a). Rozwigzanie to wymagatoby
jednak zastosowania uktadu syntezujacego, ktory spowodowatby zwickszenie fluktua-
cji fazy zegara, co niekorzystnie wplyneloby na parametry metrologiczne modutu.
W module tym okres zegara 7 wynosi 62,5 ns, co przy 32 segmentach daje 500 ps opoz-
nienia na segment. W przypadku zmniejszenia okresu jednostka rozdzielczosci ule-
glaby pogorszeniu.

Standardowy opis w jezyku VHDL (wykorzystanie konstrukcji when-else) do opi-
su konwertera kodu pseudotermometrycznego na kod naturalny binarny doprowadzit
do powstania bloku o czasie propagacji rownym okolo 32 ns (struktura XCV300).
Zastosowanie go w module pomiarowym spowodowaloby znaczne ograniczenie mak-
symalnej intensywnosci rejestrowanych impulsow lub konieczne bytoby zastosowanie
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o$miu konwerterow kodu tak, aby speti¢ kryterium (5.3) Implementacja kolejnych
konwerteréw doprowadzitaby do zwigkszenia ilosci wykorzystanych zasoboéw struktu-
ry FPGA.

Aby zapewnié¢ duza (ponad 250-10° impulsow/sekundg) intensywnos$é rejestrowa-
nych impulsow, dokonano optymalizacji konstrukcji konwertera kodu. W konwerterze
tym zapewniono minimalng liczb¢ blokow CLB, przez ktére musi przej$s¢ sygnat
z wejscia na wyjscie (rys. 5.10).

ao
Po

Py

az
P2

Pn72

5t B¢E

Do D D2 Dp—2 Dn—1

Rys. 5.10. Schemat konwertera kodu pseudotermometrycznego na kod naturalny binarny
Fig. 5.10. Scheme of code converter from pseudo-thermometric code to natural binary code

Jest to konwerter dwuetapowy. W pierwszym etapie dokonywana jest konwersja
z kodu pseudotermometrycznego (sygnaty Py — P,-1) na kod 1 z N (sygnaty ao — a,-1).
Drugi etap konwersji stanowig n/2 wej$ciowe funktory logiczne OR, ktore zostaty
podiaczone do wyjs$¢ etapu pierwszego tak, aby dla kolejnych stanéw w kodzie 1 z N
na wyjsciu konwertera uzyskiwac¢ kolejne stany w kodzie naturalnym binarnym. Przy-
ktadowo do sygnatu ao nie zostal podlaczony zaden funktor OR, do sygnatu a; podia-
czono funktor, ktorego wyjscie okresla stan Dy, a do sygnatu a3 zostato podtaczonych
pig¢ funktorow OR okreslajacych stan na pieciu najmniej znaczacych wyjsciach od Ds
do Dy. Rozwigzanie to umozliwito uzyskac¢ czas konwersji rowny okoto 16 ns, co
pozwolito, przy zastosowaniu 4 takich konwerterow, uzyskanie maksymalnej inten-
sywnosci rejestrowanych impulséw na poziomie 266-10° impulséw na sekunde.
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6. DOKELADNOSC SYSTEMU MONITOROWANIA
SPEKTROMETRU MASOWEGO CZASU PRZELOTU

Kazdy system pomiarowy, w tym takze umozliwiajacy pomiar funkcji intensywnosci
badanego procesu, ma skonczong doktadnos$¢ okreslong przez wiele czynnikdéw. Wsrod
tych czynnikow mozna wyodrebni¢ czynniki zewngtrzne, czynniki zwigzane z wlasciwo-
$ciami badanego procesu oraz czynniki wewnetrzne zwigzane z systemem pomiarowym.
Niektore z nich, jak niestabilno$¢ generatora wzorcowego [105-118] czy odchytki fazowe
spowodowane szumami [105, 119, 110] oraz odbiciami sygnatéw w liniach transmisyj-
nych [117, 120], stanowig zrodta bledow we wszystkich systemach pomiaru funkcji inten-
sywnosci. Inne zas$, jak rozdzielczos¢ uktadu zliczajacego [121, 29, 122, 57, 123, 124, 58,
125, 126] sa wspdlne dla bramkowanych systemow zliczajacych. Sg tez takie czynniki,
ktore sa charakterystyczne tylko dla okre§lonego systemu pomiarowego, jak efekt modu-
lacji szerokos$ci bramki czasowej wystepujacy w systemie wielokanatowym.

Systemy charakteryzujace si¢ nano- i pikosekundowg rozdzielczoscia coraz czg-
Sciej realizowane sg z wykorzystaniem uktadow VLSI [47, 51, 52, 81-83, 85]. Uklady
te umozliwiajg zmniejszenie zaktocen spowodowanych znieksztatceniami fazowy-
mi wprowadzanymi przez linie transmisyjne. W szczegolnosci dotyczy to uktadow
o zwigkszonym zakresie pomiarowym, wykorzystujacych generatory wzorcowe.
Uktady takie wymagaja odpowiedniej topologii doprowadzen, zapewniajacej mini-
malne znieksztalcenia fazowe sygnatlu, oraz kompensacj¢ opo6znien wynikajacych
z planarnego rozmieszczenia poszczegdlnych blokow funkcjonalnych systemu. Pro-
blem znieksztalcen fazowych wprowadzanych przez linie transmisyjne moze by¢ sku-
tecznie ograniczany przez budowe uktadow i systemow pomiarowych o duzej skali
integracji, co mozna osiagnac, stosujac szybkie uktady CPLD i FPGA.

6.1. WPLYW INTENSYWNOSCI IMPULSOW NA PROCES ZLICZANIA

Jezeli maksymalna warto$¢ intensywnos$ci impulsow wejsciowych pmax spelnia wa-
runek [29, 57]

0,35
At+i,,

B.X<

(6.1)

gdzie At — rozdzielczos$¢, a t.r — efektywny czas trwania impulsu, to mozna stosowaé
technike zliczania impulséw. W przypadku przeciwnym nalezy uwzgledni¢ straty
w liczbie zliczen lub stosowaé metodg integracji analogowej. Stosujac technike zli-
czania impulsow w waskim przedziale czasowym o szerokos$ci 7, licznik n-bitowy
zliczy w ciggu M cykli pomiarowych, przy intensywnos$ci procesu p oraz oczekiwanej
liczbie impulséw N, pojawiajacej si¢ na wejsciu licznika w jednym cyklu pomiaro-

wym, N, impulséw, co mozna wyrazi¢ w postaci zalezno$ci
Om
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N, =MN, exp[-p(At+1,)]. (6.2)
Intensywno$¢ procesu p wyrazi¢ mozna w postaci
N;
p=—". (6.3)
T

Oznaczajgc Ar' = At + troraz N; =MN, zaleznos¢ (6.2) przyjmie postac

- N, A
N, =N, exp———. (6.4)
‘ T
Zazwyczaj dla uniknigcia efektu ,,gubienia impulsow” podczas procesu zliczania
ogranicza si¢ maksymalng intensywno$¢ procesu psgs, powodujaca trzydecybelowe
zmnigjszenie liczby impulséw zliczonych w stosunku do liczby impulséow pojawiajg-
cych sie na wejsciu licznika, co zilustrowano na rysunku 6.1.

02 Pap AL+
a,o T T T T
1E4 1E3 a1 a1 1
plat+t,)

Rys. 6.1. Wptyw rozdzielczosci licznika na proces zliczania
Fig. 6.1. Canter resolution influence on counting process

Blad zliczania AN wyrazi¢ mozna w postaci

AN =N, (1—exp_NiAt ) (6.5)
M ,z.

a btad wzgledny AN,

AN ;
AN =-—"=l—exp—1— 6.6
N p (6.6)
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W przypadku kiedy maksymalna intensywnos$¢ jest zbyt duza, podane zalezno$ci
moga by¢ wykorzystane do korekcji liczby zliczen we wszystkich typach systeméw
zliczajacych stosowanych w spektrometrii masowej czasu przelotu.

6.2. WPLYW INTENSYWNOSCI ZAKELOCEN NA PROCES ZLICZANIA

Istotny wptyw na proces zliczania wywiera obecnos$¢ impulsow zaktdcajacych (tta)
na wejsciu systemu pomiarowego. Prawdopodobienstwo pojawienia si¢ na wejsciu
licznika n; impulséw w przedziale czasu 7 dla wartosci oczekiwanej réwnej 1 wynosi
[127-135]

)= u" exp(—u) ‘ (6.7)
n '

it

p(n;, u

Zaktadajac, ze p; — intensywnos$¢ sygnatu i p, — intensywno$¢ zaktocen zewngtrz-
nych przyjmuja state wartoSci w waskiej bramce czasowej 7, prawdopodobienstwo
zliczenia nx impulsoéw przez licznik wyraza rozktad Bernouliego

n n ny n;—n
—k=[ jp A=p)y" ™, (6.8)
n n

k

i

gdzie n; stanowi liczbe impulsow pojawiajacych si¢ na wejsciu licznika w czasie Tz,
a p jest prawdopodobienstwem uwzglednienia impulsu przez licznik. Prawdopodo-
bienstwo uwzglednienia kazdego kolejno pojawiajacego si¢ impulsu jest rowne praw-
dopodobienstwu nie pojawienia si¢ impulsu w czasie rownym At (rozdzielczo$¢ licz-
nika), i wyraza si¢ zaleznoS$cia

p=expl—(p, + p,)AL]. (6.9)
Mozna wykaza¢ [13], ze liczba zliczen podlega takze rozktadowi Poissona, a sto-

sunek sygnatu do szumu wyraza zalezno$¢ [38]

SNR = p, |[—£ . (6.10)
ps +pb

Przyjmujac nastgpujace oznaczenia:

N, = ps 7— $rednia liczba impulséw sygnatu, pojawiajacych si¢ na wejsciu licznika
w bramce czasowej o szerokosci 7,

Ny = pp» 7 — $rednia liczba impulséw tla, pojawiajacych si¢ na wejsciu licznika
w bramce czasowej o szerokosci 7,

N:= (ps + p») At — $rednia liczba wszystkich impulséw na wejsciu licznika w prze-
dziale czasu o szerokosci At,



279

stosunek sygnal—-szum mozna wyrazi¢ w postaci [38§]

SNR = N, [SPCEN) (6.11)
Nv+Nb

Nalezy podkresli¢, ze w przypadku kiedy intensywnos$¢ pojawiania si¢ impulsow
na wejsciu licznika jest mata, pomijalnie mata jest tez $rednia liczba impulséw N;
przypadajaca na bardzo maty odcinek czasu Az. Dla matych wartosci srednich liczb
impulséw sygnatu Ny i tta N, stosunek sygnal—szum wynosi

SNR = L (6.12)

JN.+N,

W przypadku kiedy w analizowanym zakresie Ny << Nj, stosunek ten mozna przy-
blizy¢ zaleznoscia SNR = /N, . Kiedy intensywnos$¢ pojawiania si¢ impulséw na
wejsciu licznika jest duza, wowczas stosunek sygnal—szum mozna w przyblizeniu
wyrazi¢ zaleznoS$cia

SNR= —L_ (6.13)

N,
SNR = /N, exp(—N,) . (6.14)

Z przedstawionych wykresow wynika, ze zbyt duza intensywno$¢ impulséw sy-
gnatu lub sygnatu i tta moze powodowaé gwattowne zmniejszenie liczby zliczen.
Z zalezno$ci (6.11) wynika, Ze proces ten rozpocznie si¢, gdy oczekiwana liczba im-
pulsow na wejsciu licznika, pojawiajacych si¢ w czasie zliczania, czyli w bramce cza-
sowej o szerokosci 7 przekroczy wartos¢ 7/At. Biorac pod uwage podane zalezno$ci
i wykresy mozna stwierdzi¢, ze w celu utrzymania wartosci SNR na wysokim pozio-
mie, w duzym zakresie intensywnosci impulséw wejsciowych rozdzielczos¢ systemu
zliczajacego powinna by¢ jak najwigksza (At — 0), a liczba impulsow tla ograniczona
(N» = 0), czemu stuzy np. stosowanie dyskryminatoréw amplitudy impulséw wej-
sciowych pochodzacych z fotopowielacza.

Rozdzielczos¢ systemu zliczajacego jest zawsze ograniczona, co powoduje ko-
nieczno$¢ ograniczenia maksymalnej intensywnosci impulsow pojawiajacych sie na
wejsciu licznika. Dla matych wartosci p zaleznos¢ (6.10) przyjmie postaé

T
SNR Eps]/ : (6.15)
P<<P3dB Pst+ Py

Mozliwos$¢ polepszenia zatem stosunku sygnal—szum przez zwigkszenie intensyw-
nosci sygnatu jest ograniczona. Istnieje jednak mozliwo$¢ poprawy tego parametru

lub zaleznos$cig [13]
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przez wielokrotng analiz¢ tego samego procesu. Przy wykonaniu M cykli pomiaro-
wych oraz przy N, << 1 stosunek sygnat—szum moze by¢ wyrazony zalezno$cia

SNR (M) = iN =JMN, , (6.16)

gdzie N, jest wartoscig $rednig liczby impulsow sygnatu w bramce czasowe;j 7.

6.3. WPLYW NIESTABILNOSCI GENERATORA WZORCOWEGO

Gtownym zadaniem generatora wzorcowego w systemach pomiaru funkcji inten-
sywnosci jest odtworzenie skali czasu. Ponadto generator wzorcowy jest wykorzysty-
wany w bramkowanych systemach zliczania do generacji bramek czasowych. Szcze-
golnie w systemach z bramka przesuwng jest wykorzystywany takze do generowania
opOznienia czasu otwarcia bramki czasowej. W systemach o rozdzielczo$ci pikose-
kundowej generator wzorcowy wykorzystywany jest gtdwnie w celu poszerzenia za-
kresu pomiarowego. W szczegdlnym przypadku w systemach wykorzystujacych gene-
ratory synchronizowane fazowo stanowi on element noniusza.

Stabilnos$¢ sredniookresowa (mierzona w przedziale czasu: dzien—miesigc) stoso-
wanych w systemach pomiarowych kwarcowych generatorow wzorcowych zawiera
si¢ w granicach 10°~107"" i znacznie zalezy od stopnia kompensacji wptywu tempera-
tury. W przypadku kiedy wymagana jest wicksza stabilno$¢ wzorca, stosowane tez sg
rubidowe wzorce atomowe o stabilnosci rzedu 107" [136]. Jednym z istotniejszych
problemoéw zwigzanych z badaniem stabilnosci generatora jest pomiar chwilowych,
wzglednych odchytek czestotliwosei i fazy [105-118, 137-140]. Fluktuacje generato-
réow wzorcowych pokazane na rysunku 6.2 mogg by¢ charakteryzowane zar6wno
w przedziale czestotliwosci, jak 1 w przedziale czasu [105-107, 110, 137, 140, 141].

Idealne .
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Rys. 6.2. Blad odcinka czasowego spowodowany fluktuacjami generatora
Fig. 6.2. Time-interval-error caused by oscillator fluctuations

Jedna z metod pomiaru akumulowanych fluktuacji generatora (rys. 6.3) w prze-
dziale czasu jest metoda wielokrotnego pomiaru odcinkéw czasu sktadajacych sie
z okreslonej liczby okresow generatora [142].
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Rys. 6.3. Akumulowany btad odcinka czasu spowodowany fluktuacjami generatora
Fig. 6.3. Long term accumulated jitter caused by oscillator fluctuations

Pomiaru odcinka czasu dokonuje si¢ kazdorazowo, wykorzystujac wielosegmen-
towa lini¢ opdzniajaca implementowang w strukturze ukladu FPGA, zawierajacego
rowniez wszystkie pozostate bloki sprzetowe systemu pomiarowego, z wyjatkiem
generatorow.

Precyzja pomiaru odcinka czasu zalezy od rozdzielczosci linii opdzniajacej, ktora za-
lezy od parametrow zastosowanego uktadu FPGA. Rozdzielczo$¢ ta w przypadku uktadu
XC2VP4 (Virtex 2 Pro) wynosi 70 ps, a dla uktadu XC4VLX25 (Virtex 4) 50 ps.

Zmierzone odcinki czasu, stanowigce roznice stempli czasowych pobranych
w wyniku wielu cykli pomiarowych, mozna rozwazaé¢ jako zmienne losowe Aty,
o normalnym rozktadzie prawdopodobienstwa. Oczywiscie odchylenie standardowe
dla zmiennych losowych Aty bedzie rézne od odchylenia standardowego charaktery-
zujacego fluktuacje okresu sygnatu generatora badanego ¢

N
Aty =NT,+Y &,. (6.17)
n=1

Funkcja gestosci prawdopodobienstwa dla fluktuacji € moze by¢ opisana zalezno-
Scia

(6.18)

1
&)= e’
p(&) omo.

gdzie o, stanowi odchylenie standardowe zmiennej ¢.

Odchylenie standardowe odcinka Aty bedzie zaleze¢ od korelacji pomiedzy od-
chytkami ;. W przypadku braku korelacji pomigdzy odchytkami ¢;, wowczas warian-
cja odcinka czasu Aty bedzie sumg wariancji poszczegdlnych zmiennych losowych.
Przyjmujac taki przypadek dla fluktuacji okresu generatora, wariancja odcinka czasu
Aty moze by¢ wyrazona w postaci

o, =N20,. (6.19)

W przypadku kiedy istnieje korelacja pomigdzy fluktuacjami, wariancja odcinka
czasu jest wicksza [132]. Reasumujgc, mozna przyja¢, ze w ogoélnosci wariancja
przyjmie postac
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o, =N'o;, (6.20)

gdzie 1 <a<2.

Jak wida¢ z podanych zaleznosci, wariancja odcinka czasu wyznaczonego przez
N okresow zegara, zalezy znacznie od liczby okresow. Analizujac zaleznosci (6.19)
oraz (6.20) wartosci maksymalne funkcji gestosci prawdopodobienstwa przyjma po-
sta¢

1

1
t=NT,)= -~ =cN~?, (6.21)
p( O) \/ﬁO—AtN \/27'CNa Gg
gdzie
1
¢= (6.22)
oraz
al2
N (6.23)

Do pelego opisu rozmycia czasowego generatora potrzebne sa zatem tylko dwa
parametry ¢ oraz a, ktére moga by¢ wyznaczone z normalnych rozktadow wezesniej
zgromadzonych stempli czasowych. Znajac te parametry, mozna prognozowac odchy-
lenie standardowe dla dowolnego odcinka czasu z zaleznosci (6.22) 1 (6.23).

6.4. BLEDY BRAMKOWANYCH SYSTEMOW ZLICZANIA IMPULSOW
duja w bramkowanych systemach zliczajacych znieksztalcenie efektywnej bramki cza-
sowej, co w konsekwencji prowadzi do btedéw pomiaru funkcji intensywnosci. Przyj-
mujac, ze stosowany generator wzorcowy ma okres rowny T, oraz wariancje 032 T,
odcinek czasu #, zmierzony za pomocg tego generatora mozna zapisa¢ w postaci

N,
ty=N,T,+ > x, (6.24)
i=1

gdzie x; stanowig zmienne losowe (odchytki czasu od wartosci 7,), a N, jest liczba
cykli generatora wzorcowego.

Przyjmujac, ze zmienne te podlegaja rozkladowi Gaussa z wariancjg o; (7,) oraz

zerowg warto$cig $rednig, zmienna losowa ¢, bedzie podlegata takze rozktadowi
Gaussa z warto$cig srednig rowng N,, T, 1 wariancja
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ol(t,)=Nc:(T,). (6.25)

Funkcje gestosci prawdopodobienstwa zmiennej losowej #, mozna przedstawic¢
W postaci

)= 1 exp{ (, —NT)Z}
"o (T, = 2N 2NioT,)

Przyjmujac ze funkcje pojedynczej, idealnej bramki czasowej o szeroko$ci 7 moz-
na opisac¢ zalezno$cia

1, T

(6.26)

N,.70)=1[t-N,T,]1-1(t—N,T, -7, (6.27)

a rzeczywista w postaci
I, (t,¢,,7)=1t—-t,]-1(t—t,—-7), (6.28)

efektywng funkcje bramki (dla wielu cykli pomiarowych) przedstawi¢ mozna w po-
staci

,(t.7,,N,,7)= j P, (4,1,,7)dt,, . (6.29)

Mozna zatem wyrazi¢ efektywng funkcje bramki w postaci splotu idealnej funkcji
bramki

(¢, 7) =[] 1[t - 7], (6.30)

z funkcja gestosci prawdopodobienstwa zmiennej losowej , (6.26) [123]

u} (6.31)

1
o (T 2eN" exp{ NZoA(T,)

Efektywna i idealng bramke czasowg pokazano na rysunku 6.4. Bramka efektywna
jest wynikiem usrednienia funkcji bramek dla nieskonczenie duzej liczby cykli pomia-
rowych [13]. Réznica migdzy bramka idealng a efektywng jest tym wigksza, im gorsza
jest stabilno$¢ generatora wzorcowego i im wigkszy jest czas opdznienia otwarcia
bramki ¢, odmierzany za pomocg tego generatora.

W systemie z bramka przesuwng efektywna bramka jest modyfikowana w wyniku
niestabilnos$ci generatora wzorcowego linii opdzniajacej, a w systemie wielokanato-
wym bramki efektywne dla poszczegdlnych kanatow czasowych modyfikowane sa
przez niestabilno$¢ generatora wzorcowego systemu pomiarowego. W wyniku zmiany
ksztaltu bramki czasowej istnieje skonczone prawdopodobienstwo Pr( Ty, Ny, 7) zali-
czenia do kanatu czasowego o szerokos$ci 7, lezacego w odlegtosci czasowej N, Ty, od

I1,@T,,N,,7)=11(t7)®

sy
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momentu rozpoczecia cyklu pomiarowego impulséw wejSciowych nienalezacych do
tego kanatu czasowego, ktére wyraza zalezno$¢

N, T, )
NESS
P T, N, D)=~ [ T(tT,N,.odt+  [[L(T,N,0de | (632)
v 0 N,T, +1
(@, T., N, 1) ML T N 1)
™
1/2 P(T,, N,. 7) / \
N,.T

e t

Rys. 6.4. Idealna i efektywna bramka czasowa
Fig. 6.4. Ideal and effective time-gate

Jest to gltéwna przyczyna ograniczenia zakresu pomiarowego wszystkich syste-
moéw pomiarowych o rozdzielczo$ci nano- i pikosekundowej niezaleznie od ich kon-
strukeji [13].

Maksymalna liczba kanaléw czasowyeh
¢

T 1
1E-4 1E-5 1E-& 1E-T 1E-8 1E-9 1E-10
o(T )T,

Rys. 6.5. Maksymalna liczba kanalow czasowych systemu wielokanatowego
Fig. 6.5. Maximal number of time-channel for multichannel scaler

Przyjmujac [123], ze w najgorszym przypadku dwukrotna wartos¢ odchylenia
standardowego dla odcinka czasu rownego zakresowi pomiarowemu nie przekracza
jednej dziesiatej szerokosci bramki czasowej, obliczono maksymalna liczbe kanatow
czasowych dla systemu wielokanatlowego w funkcji wzglednego odchylenia standar-
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dowego generatora wewngtrznego [123], co przedstawiono na rysunku 6.5. W poda-
nych rozwazaniach przyjeto stalg warto$¢ szerokosci bramki 7. W praktyce szerokos¢
bramki takze si¢ zmienia i mozna przyjac, ze jest ona zmienng losowa o rozkladzie
Gaussa, niezalezng od zmiennej

T=1n,+¢&,, (6.33)

gdzie 7. jest wartoscig oczekiwang, a &; odchytka zmiennej losowej 7.

W niektorych systemach z bramka przesuwnag [42, 143] bramka generowana jest
bez udziatu generatora wzorcowego. W takim przypadku efektywna funkcj¢ bramki
wyrazi¢ mozna zalezno$cig

IL@T,,N,,7)=T(7)® p(z,) ® p(7) , (6.34)

w ktorej p(7) jest funkcja gestosci prawdopodobienstwa zmiennej losowej 7.
Ze wzgledu na niezalezno$¢ zmiennych losowych ¢, i 7, zaleznos¢ (6.34) mozna

przedstawi¢ w postaci
t-N,T,-n,)
2N, o (T,)+0:(7)]
J2r[NEGA(T,) + 02 (7)]

,(t.T, N,,7)=TI(t7)® : (6.35)

W przypadku systeméw wielokanatowych, jak i niektérych systemoéw z bramka
przesuwng szeroko$¢ bramki moze by¢ rowna jednemu lub kilku okresom generatora
WZOorcowego, co mozna zapisa¢ w postaci

n.=N,T (6.36)

g w?

gdzie N; — liczba okresow generatora tworzacych bramke.
Zaleznos¢ (6.35) mozna zatem przedstawié¢ w prostszej postaci

20(T,)INZ +N¢

!
N,,7)=II(t,7)®

I (2.7,
0, (T,) 22 N% + N¥]

o

(6.37)

W systemach z bramkami czasowymi istotnym problemem jest synchronizacja
uktadu generacji bramek czasowych z badanym procesem fizycznym [123, 144].

Istniejg dwie mozliwosci, pokazane na rysunku 6.6:

a) system pomiarowy synchronizuje zrédto wzbudzenia procesu badanego,

b) zrédto wzbudzenia procesu badanego synchronizuje system pomiarowy.

Odcinki czasu t, i £, mozna przedstawi¢ jako zmienne losowe o rozktadzie nor-
malnym:
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L, =M, +Ey,, (6.38)
Ly =MN,TE,s (6.39)

gdzie 7, 1 17,5 sa warto§ciami oczekiwanymi reprezentujagcymi srednig warto$¢ opoz-
nienia, a &, 1 &, stanowig odchylki od warto$ci §rednich tych op6znien.

a) b)

System J : Zrodto V
: . System [

Zréd}o t V Tt= tz -
: ) : ’ » p HL/—\
Proces : Tt f_\)L\ Proces T—'
. R
-t %0 t 0 t
® :

Rys. 6.6. Sposoby synchronizacji
Fig. 6.6. Synchronization methods

W przypadku kiedy system pomiarowy synchronizuje zrodto wzbudzenia badane-
go procesu, odcinek czasu f, pomiedzy sygnatem synchronizujacym a poczatkiem
obserwowanego procesu sktada si¢ z dwoch odcinkéw i £.,. Po kompensacji opdz-
nienia 7y, funkcj¢ bramki mozna przedstawi¢ w postaci splotu

(6.40)

t2
eXpy——>——
b { 203@)}
M, (.7,,N,.7)=T1,(t,T,,N,,7)® .

o (e,)V2n

W przypadkach kiedy zrodlem wzbudzenia procesu jest laser impulsowy zmienng
losowa #,. charakteryzuje zwykle duza odchytka standardowa, co prowadzi w konse-
kwencji do znacznego znieksztalcenia bramki czasowej (rozmycie). Z tego powodu
czesto (spektrometria masowa [9, 7, 53, 54]) stosuje si¢ sposob synchronizacji poka-
zany na rysunku 6.6b. Metoda ta nie wykazuje juz tej wady, poniewaz odchytka stan-
dardowa zmiennej %, jest wielokrotnie mniejsza od odchyltki standardowej zmiennej
t,-. Wada tej metody sg trudnosci wynikajace z koniecznosci dostosowania fazy wyso-
kostabilnego wzorca czestotliwosci do zrodta wzbudzenia.

D. Chu [79] opracowat sposdb synchronizacji fazowej wysokostabilnych genera-
torow stosowanych w uktadzie noniusza systemu pomiaru odcinka czasu o piko-
sekundowej rozdzielczosci. Generator dzialajacy na tej zasadzie [144, 145] zostat
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zastosowany do wielokanatowego systemu zliczajacego [146], wspdlpracujacego ze
spektrometrem masowym czasu przelotu.

W trakcie testow zmieniano sposob synchronizacji. W przypadku pierwszym za-
stosowano generator wzorcowy autonomiczny w stosunku do zewngtrznego generato-
ra impulsow, a w przypadku drugim generator synchronizowany fazowo impulsami
z generatora zewnetrznego [144]. Efekt zastosowania generatora synchronizowanego
fazowo zilustrowano na rysunku 6.7.

W przypadku systeméw o duzej rozdzielczo$ci (mata szeroko$¢ bramki 7) niesta-
bilno$¢ generatora wzorcowego oraz btedy zwigzane z synchronizacja powoduja, ze
funkcja bramki ma ksztatt funkcji Gaussa, a prawdopodobienstwo wtasciwego przy-
dziatu impulsu wejsciowego jest bardzo mate, w szczegdlnosci dla odleglych od po-
czatku uktadu wspotrzednych kanatow czasowych.

GO0 B o
00 400 b
2) E Generator
E G r = synchronizowany
% 3004 miesynchromzewany E 300
£
-
% 3
1 200 24
1004 104
04 a r T T . .
178 12650 w7 12600 1262E 12660
Czas [ns] Czas [ns]

Rys. 6.7. Efekt zliczania impulséw
Fig. 6.7. Effect of pulse counts

W przypadku systeméw wielokanatowych dodatkowym zrodlem zakldcen moze
by¢ sam uktad generacji bramek czasowych [57]. Niedoktadna kompensacja op6znien
czasowych miedzy uktadem generacji bramek a poszczego6lnymi licznikami powoduje
efekt pasozytniczej modulacji szerokosci bramek czasowych, ktorej czestotliwos¢ fou
jest zwigzana z czasem trwania fazy pomiaru i w przypadku kiedy 7= T,, wyraza si¢
zaleznoS$cig

1
2K,T,

Sont (6.41)

Efekt modulacji szerokosci bramek czasowych dla systemu wielokanalowego
o o$miu licznikach w grupie (K| = 8) i1 szerokos$ci bramek czasowych 7= T,, = 6,25 ns
zilustrowano na rysunku 6.8 [59]. Efekt ten powoduje okresowo zmienng liczbg zli-
czen w poszczegdlnych kanatach czasowych.
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Rys. 6.8. Szkodliwa modulacja szerokosci bramek czasowych w wielokanalowym systemie zliczajacym
Fig. 6.8. Parasitic time-gate width modulation in multichannel scaler

Pomijajac wptyw wszystkich wymienionych czynnikow na funkcje bramki, poza
efektem modulacji, funkcje te mozna wyrazi¢ w postaci [123]

ldla (N, -DT,+Az, <t<N]T, + Az,

. (6.42)
Odla ¢t <(N,-DTI, +Ar,it > NT + Az,

H(t,TwaNnKl):{

gdzie szeroko$¢ pojedynczej bramki wyraza zaleznos¢ o = T\ + Az, a odchyltke efek-
tywng zalezno$¢

(N,-mod2K,

At,= Y Ar,. (6.43)
k=1

Oprocz bledow ksztattu bramki w wielokanatowych systemach zliczajacych moga
pojawic¢ si¢ dodatkowo btedy zliczania wynikajgce z niedoskonatej kompensacji roz-
nicy op6znienia sygnatéw bramkujacych wejscia poszczegolnych licznikow oraz ze
skonczonej szerokosci impulséw wejsciowych. Bledy te polegaja:

a) na braku akceptacji impulsu wejsciowego przez jakikolwiek licznik,

b) podwdjnym zliczaniu tego samego impulsu w sasiednich kanatach czasowych.

Blad braku akceptacji impulsu wejsciowego mozna wyeliminowa¢ w wyniku
kompensacji op6znien sygnalow bramkujacych, co jest tym tatwiejsze, im wigkszy
jest stopien integracji systemu pomiarowego. W celu niedopuszczenia do wystapienia
efektu podwdjnego czy tez wielokrotnego zliczania tego samego impulsu, mozna sto-
sowa¢ uktad rézniczkujacy, ograniczajacy szerokos¢ impulséw wejsciowych oraz
metode blokowania kolejnego licznika [57, 59, 123, 124] w pojedynczym cyklu po-
miarowym.
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W systemach z przesuwng bramka czasowa wymienione zrodta btedow, takie jak
niestabilno$¢ generatora wzorcowego czy blad synchronizacji odnosza si¢ przede
wszystkim do cyfrowej linii opdzniajace;.

6.5. BLEDY SYSTEMOW Z REJESTRACJA STEMPLI CZASOWYCH
WYKORZYSTUJACYCH LINIE OPOZNIAJACE

Najbardziej istotnymi btgdami systemow z rejestracja stempli czasowych sg bledy
nieliniowos$ci, ktorych zrodlem jest WLO [96, 97]. Niezaleznie od implementacji
opoOznienia poszczegdlnych segmentow WLO beda sie rozni¢. Wszelkie sprzgtowe
metody linearyzacji moga jedynie przyblizy¢ uzyskang charakterystyke do idealnej
[95]. Znajomo$¢ charakterystyki systemu umozliwia wykonanie korekcji zmierzonych
wartosci stempli czasowych lub rozktadéw prawdopodobienstwa odcinkow czasu [95,
147-150].

Wyznaczanie sktadu izotopowego wiazki atomowej polega na wyznaczeniu hi-
stogramu odcinkow czasu, a wiec metody korygujace rozktady odcinkéw czasu,
begdg mialy w tym przypadku zastosowanie [13, 95]. W rozdziale tym zostang zapre-
zentowane dwie metody, z ktorych pierwsza minimalizuje wpltyw nieliniowosci sys-
temu na histogram odcinkéw czasu oraz druga, ktéora dodatkowo minimalizuje
wplyw kwantyzacji. Charakterystyki systeméw sg wyznaczane w sposob opisany
w podrozdziale 5.5.

6.5.1. MINIMALIZACJA WPLY WU NIELINIOWOSCI

W metodzie tej kazdemu opdznieniu segmentu WLO E; (przedziatowi eksperymen-
talnemu) przyporzadkowuje si¢ jeden lub wiecej przedzialow teoretycznych 7, tak jak
zostato to pokazane na rysunku 6.9. W jej podstawowym wariancie szerokosci wszyst-
kich przedziatéw teoretycznych 7 sg takie same i rowne wartosci Sredniej wszystkich
przedziatow eksperymentalnych. Mozna jednak przyja¢ dowolne wartosci przedziatdw
teoretycznych, ktore zostajg przyporzadkowane przedziatom eksperymentalnym. Szcze-
golnie wielkosci przedzialow teoretycznych moga by¢ mniejsze od wartosci $redniej
wszystkich przedziatéw eksperymentalnych, co umozliwi wykonanie histogramu z roz-
dzielczo$cig wigkszg od $redniej rozdzielczosci modutu pomiarowego.

Zgodnie z rysunkiem 6.9, poczatki i konce przedziatdéw eksperymentalnych i teore-
tycznych zostaty oznaczone kolejno symbolami e; oraz #;, a ich szeroko$ci odpowiednio
przez E; oraz T;. Parametr @ pozwala na przesunigcie przedziatldw eksperymentalnych £;
tak, aby istnialo maksymalne ich pokrycie z przedziatami teoretycznymi 7;. Réznica
pomiedzy poczatkami/koncami par przedziatow teoretycznych i eksperymentalnych
zostata oznaczona przez ri @), co dla i = [0, N] mozna zapisac jako

r(a)=e+a—t, (6.44)
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Rys. 6.9. Przyporzadkowanie przedziatow teoretycznych do eksperymentalnych: a) &> 0;b) <0
Fig. 6.9. Assignment of theoretical partitions to experimental ones: a) > 0; b) <0

Chcac uzyska¢ maksymalne pokrycie par przedzialow, wystarczy zminimalizowaé
sume¢ kwadratow wszystkich roéznic r«( @), oznaczong jako (), co prowadzi do mini-
malizacji wyrazenia

N N
r@)= 1" => (e, +a-t)’ (6.45)
i=0 i=0

ze wzgledu na parametr o.
Parametr ¢, dla ktérego wystepuje maksymalne pokrycie par 7;, E; ma warto$¢

1 N
a= E t.—e). 6.46
N+1i:0(’ 2 ( )

Druga pochodna funkcji () wzgledem « jest dodatnia dla dowolnego «, stad
w punkcie okreslonym réwnaniem 6.46 r(«) przyjmuje warto$¢ minimalna, czyli na-
stepuje maksymalne pokrycie przedziatow teoretycznych i eksperymentalnych.

W etapie drugim wyznacza si¢ elementy P;;, z ktorych kazdy przedstawia udziat
i-tego przedziatu teoretycznego w j-tym przedziale eksperymentalnym. W celu spraw-
nego przedstawienia algorytmu, ktory tego dokonuje, wprowadza si¢ nastgpujace
oznaczenia

E; =[e,e.,], (6.47)
Z' = [ll-, ti+1] P (648)

1
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|E, |=E =¢,,,¢€, (6.49)
T |=T =11, (6.50)
E(a)=[e. +a,e+a]. (6.51)

E.NT

—1

T, - {[max(ei, t;),min(e;,,¢,,,)] gdy max(e;,?;)<min(e,,,, th)‘ 6.52)
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Rys. 6.10. Algorytm wyznaczania wspolczynnikow tablicy udziatow
Fig. 6.10. Algorithm of participation array coefficients calculation

Symbole T; i E; oznaczaja pare wspolrzednych okreslajacych poczatek i koniec
i-tego przedziatu kolejno teoretycznego i eksperymentalnego, 7; oraz E; s natomiast
szeroko$ciami tych przedzialow, operator ( ) pozwala na przesuwanie przedziatu, na-
tomiast operator N zwraca przedziat wspolny obu przedziatow.

Majac wprowadzone podane oznaczenia, algorytm metody minimalizujacej wplyw
nieliniowo$ci modutu mozna przedstawi¢ w nastgpujacy sposob (rys. 6.10). Jezeli
ktorys z przedziatow eksperymentalnych E; pokrywa si¢ z ktoryms$ z przedziatow teo-
retycznych T}, element P;; tablicy udzialow otrzymuje warto$¢ proporcjonalng do czg-
$ci wspolnej obu przedziatdéw, a odwrotnie proporcjonalna do szerokosci przedziatu
eksperymentalnego E;, w przeciwnym przypadku element P;; otrzyma warto$¢ 0.
Wszystkie sumy elementéw tablicy udziatow dla ustalonego przedziatu eksperymen-
talnego sg rowne jednos$ci, co mozna zapisaé jako

N-1

P,=1, i=[0,N-1], (6.53)

Jj=0
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a wigc elementy P;; dla ustalonego przedziatu eksperymentalnego moga by¢ traktowane
jako prawdopodobienstwa udziatu tego przedziatu w j-tym przedziale teoretycznym.

a)
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L—-J L—-J+1 f kTy
b)
l i l l Ly l
I I I I
7NN B 1
T; | T i Tiio ( Tiia T | Tia | Tito
J U gt g2 gy L " Lyl L2

E (o)L 5 B (o)L,

142
E; Ey

E.(O‘)‘ w'lprl Ly (“’)ﬁlprz

FoN By

L

T
L—-J-1 L—J L—-—J+1 L—-J+2 ETh

Rys. 6.11. Przyktady obliczania przyczynku do histogramu réznic dla dwoch stempli czasowych:
a — pierwszy stempel czasowy zostat zakwalifikowany do dwoch przedziatow teoretycznych,
drugi do jednego, b — pierwszy stempel czasowy zostat zakwalifikowany
do trzech przedziatow teoretycznych, drugi do dwoch
Fig. 6.11. Calculation examples of two-time-stamps difference histogram contribution:

a — first time-stamp has been classified to two theoretical partitions, second one to one theoretical
partition b — first time-stamp has been classified to three theoretical partitions,
second one to two theoretical partitions

Dysponujac tablica P;j, istnieje mozliwos¢ obliczenia prawdopodobienstwa uzy-
skania okreslonej roznicy pomiedzy dwoma stemplami czasowymi, ktore zostaty zali-
czone kolejno do i-tego oraz j-tego przedzialu eksperymentalnego. Wowczas histo-
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gram odcinkéw czasowych na pozycji kT, gdzie Tp jest szeroko$cig przedziatu teore-
tycznego, a k jest liczba catkowitg nieujemng, zostanie zwickszony o warto$¢

(N-1,N-1)

pykT)=" > BR, (6.54)

{j=0,1=0}, S, =S ;=kT,

gdzie Syx = To(l/k + nNy), a Ny jest liczbg cykli zegara wzorcowego, ktore zostaly
zliczone przez licznik pelnych okreséw od momentu inicjalizacji modutu pomiarowe-
go. Sposdb obliczania histogramu réznic kolejnych pomiarow przedstawiono na ry-
sunku 6.11.

W przyktadzie (a) dla pierwszego stempla czasowego przedziatl eksperymentalny
E; rozklada si¢ na dwa przedzialy teoretyczne 7; i Tj+1, kolejno w proporcjach E; N T;
oraz E; N Tj+, a dla drugiego stempla czasowego przedzial eksperymentalny E; zosta-
je przypisany przedziatowi teoretycznemu 71 w catosci. Histogram réznicy stempli
czasowych, ktory standardowo dla réznicy dwoch stempli czasowych zostalby uzu-
petiony o czynnik réwny 1 na pozycji k—i, jest w tym przypadku uzupetniony na
pozycji L —J + 1 o czynnik p;-+1 rOwny

_NE@)NT | |E(0)NT,, |

Pr-Jjs1 = Pi,jpk,l+1 = E E, (6.55)
oraz na pozycji L —J o czynnik p;_; rowny
E ()T,
Pryn=b b= E@AL | |E@) DT,y . (6.56)

E, E,

1

W przyktadzie (b) pierwszy stempel czasowy zostaje umieszczony w przedziale
eksperymentalnym £;, natomiast drugi stempel czasowy w przedziale eksperymental-
nym Ej. Przedzial eksperymentalny E; pokrywa trzy przedzialy teoretyczne 7, Tj+1,
Tj+», a przedziat eksperymentalny Ej; pokrywa dwa przedziaty teoretyczne 7+ oraz
Ti+. Histogram réznic zostanie uzupetniony na pozycji L —J — 1 o warto$¢

|Ei(a)ij+2 | |E ()T, |
Prsa=h jobn= E E, -

1

(6.57)

na pozycji L —J o wartos¢

Pry=F 2Bt B B

i,j+1
_NE@NT || Ef()NT,, | +|Ei(a)ﬁl_,-+1l |E(@)NT,,|> (658
E, E, E, E,

1 1

na pozycji L —J + 1 o warto$¢
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pL—J+1 = B,j+2Pk,1+2 +Pi,j+1Pk,l+1
_ |Ei(a)mzj+1 | |Ex(@)N T, | +|E[(a)ﬁzj | |E (@)D, | , (6.59)
E, E, E, E,

1 1

natomiast pozycja L —J + 2 zostanie zwickszona o

_ |E,-(0!)ﬂ]_"j | |E ()T, |

Proyi2=F ;B2 = (6.60)
E, E,
a) b)
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Rys. 6.12. Metoda minimalizacji wptywu nieliniowo$ci modutu pomiarowego na wyznaczany histogram
odcinkow u: a — przyktadowa charakterystyka modutu pomiarowego; b — histogram odcinkéw czasu
uzyskany metoda standardowa — odcinek wyznaczany jest jako réznica dwoch stempli (linia ciggla
przedstawia rozktad odcinkow czasu, ktore nie zostaty poddane symulacji pomiaru);
¢ — metoda kompensujaca btad nieliniowosci przez uwzglednienie wektora korekcyjnego (charakterystyki
INL); d — metoda minimalizujaca wptyw nieliniowos$ci modutu opisana w tym podrozdziale
Fig. 6.12. Measuring module nonlinearity influence minimizing method on time-interval histogram calcu-
lation: a — measuring module exemplary characteristic; b — time-interval histogram obtained by using
standard method — the interval is being calculated as a difference of two time stamps (continuous line
shows the distribution of time-intervals that has not been measured); ¢ — nonlinearity error compensating
method by using correcting vector (INL characteristic); d — measuring module nonlinearity influence
minimizing method, described in this section
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Dziatanie opisanej metody przedstawiono z wykorzystaniem trzech zbioréw od-
cinkdw czasu, charakteryzujacych si¢ wartoscig $rednia, liczno$cig oraz odchyleniem
standardowym. Odcinki czasowe ze wszystkich trzech zbiorow zostaty w losowej
kolejnosci dodane do zbioru wynikowego i nastgpnie poddane symulacji pomiaru
wirtualnym modulem pomiarowym, ktorego charakterystyka zostata przedstawiona na
rysunku 6.12a.

Wartos¢ srednia pierwszego zbioru wynosi 100 ns, drugiego 102,7 ns, natomiast
trzeciego 106,1 ns. Liczno$¢ pierwszego zbioru wynosi 10000, drugiego 7000, a trze-
ciego 15000. Odchylenie standardowe pierwszego zbioru odcinkéw czasu wynosi
0,3 ns, drugiego 0,1 ns i trzeciego 0,7 ns. Wyznaczony standardowa metoda (rdznice
dwoch kolejnych stempli czasowych) histogram zmierzonych odcinkéw czasu zostat
przedstawiony na rysunku 6.12b. Linia ciggla przedstawia rozktad odcinkow czasu,
ktore nie zostaty poddane symulacji pomiaru. Rozktad ten zostat unormowany w taki
sposob, aby pole powierzchni pod krzywa ciagta byto réwne polu powierzchni histo-
gramu i zostal on naniesiony na rysunki 6.12b,c,d w celach poréwnawczych. Jak wi-
da¢, ze wzgledu na bardzo duzg nieliniowos$¢ charakterystyki modutu pomiarowego
histogram uzyskany standardowa metoda odbiega w sposoéb znaczacy od przewidy-
wan. Wystepuja dwa wyrazne zamiast trzech maksiméw, dodatkowo sg one nieprawi-
dtowo umiejscowione. Na rysunku 6.12¢ przedstawiono histogram odcinkéw czasu
uzyskany z wykorzystaniem kompensacji btedu nieliniowosci, ktérej idea polega na
dodawaniu wektora korekcyjnego do wyznaczanych warto$ci stempli czasowych.
Doglebna analiza wykazala, ze przedstawione za pomocg tego histogramu informacje
o zawarto$ciach odcinkow czasu nie odbiegaja w sposob znaczacy od zadanych. Hi-
stogram sporzadzony metoda opisang w tym podrozdziale najlepiej przedstawia zada-
ne do zmierzenia odcinki czasu (rys. 6.12d). Wida¢ wyraznie, ze maksima dla wszyst-
kich trzech zbioréw odcinkdéw czasu sa poprawnie umiejscowione, a szerokosé
kazdego z rozktadow jest proporcjonalna do odchylenia standardowego zbioru odcin-
kéw czasu, ktoremu on odpowiada.

6.5.2. MINIMALIZACJA WPLY WU NIELINIOWOSCI | KWANTYZACII

Poprzednio opisana metoda zminimalizowata wplyw nieliniowosci charakterystyki
modulu pomiarowego na histogram odcinkow czasu. Metoda, ktora zostanie opisana
w tym podrozdziale, dodatkowo uwzglednia kwantyzacjg, jakiej poddawany jest mie-
rzony odcinek czasu. Idea jej dziatania opiera si¢ na tym, ze rozktad prawdopodobien-
stwa sumy dwodch wielkos$ci réwny jest splotowi rozkladow prawdopodobienstwa ich
wystapienia [150—-153]. W przypadku odcinka czasu, ktory jest roznicag dwoch stempli
czasowych, splot zostanie wykonany w taki sposob, ze argument funkcji opisujacej
rozklad pierwszego stempla czasowego bedzie mial zmieniony znak.

Pomiaru odcinka czasu dokonujemy przez wyznaczenie dwoch stempli czaso-
wych. Jezeli stempel czasowy zostanie zakwalifikowany do i/j-tego przedziatu ekspe-
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rymentalnego o szerokosci Ej; to rozklad prawdopodobienstwa jego wystapienia jest
rownomierny i rowny 1/E;; w zakresie eksperymentu (rys. 6.13a). Poza przedziatem
Ei; przyjmuje sie, ze prawdopodobienstwo jest zerowe. Rozklad prawdopodobienstwa
odcinka czasu, okreslonego przez dwa stemple czasowe, ktore zakwalifikowaty sie
kolejno do i-tego oraz j-tego eksperymentu jest splotem dwoch rozktadow rowno-
miernych o wartosciach 1/E; oraz 1/E; i szeroko$ciach réwnych kolejno E; oraz Ej, tak
jak to zostato pokazane na rysunku 6.13b (). Innymi stowy, uzyskany splot przedsta-
wia rozktad prawdopodobienstwa odcinka czasu bedacego wynikiem rejestracji
dwoch stempli czasowych, ktore zakwalifikowaty sie¢ odpowiednio do eksperymentu
E;oraz E;.

Ej
a)
I
1
Ej
1
Ei
T
€i €it1 €5 €541
x
L. J N
ei +e; eit1+ €51
ej —€it1 €jrl — €
eit1 +ejp — max(Ei,Ej) + €it1 +ejp1 — min(F;, Ej) -
ejr1 —e; —max(FE:, Ej) ejr1 — e —min(Fy, Fj)

Rys. 6.13. Wyznaczanie r6znicy dwoch stempli czasowych przez splot ich rozktadow:
a — rozktad prawdopodobienstwa dwoch stempli czasowych; b — rozktad prawdopodobienstwa
uzyskanego odcinka czasu (—)
Fig. 6.13. Determining of two-time-stamp difference by using convolution of their probability density
functions: a — probability density function of two time-stamps; b — probability density function
of time-interval ()

Skonstruowane tym sposobem rozktady prawdopodobienstwa odcinkdéw czasu sg
sukcesywnie dodawane do histogramu wynikowego, ktory moze by¢ w tym przypad-
ku sporzadzany z dowolng rozdzielczoscia, niezaleznie od rozdzielczosci aparatury
pomiarowej. Niech O'Ew(t) bedzie funkcja opisujaca rozktad prawdopodobienstwa

stempla czasowego, ktory zostal zaliczony do przedzialu eksperymentalnego Ejyj,
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wowczas histogram odcinkow czasu w przedziale At = [t1, 2] zostanie zwigkszony
0 warto$¢

Pt 1) = [ op ()@ 0, (Dt 6.61)

14

gdzie operator ® dokonuje splotu funkcji. Na potrzeby implementacji tej metody zo-
stata wyznaczona postac analityczna funkeji p, (#,7,) w takim celu, aby okreslanie

przyczynkéw do histogramu odcinkdéw czasu byto precyzyjne i nie wymagato duzej
mocy obliczeniowej. Metoda ta daje mozliwos¢ uzyskania duzo bardziej czytelnych
histogramow od tych uzyskiwanych poprzednimi metodami, co dla spektrometrii ma-
sowej czasu przelotu, gdzie identyfikacji izotopu dokonuje si¢ gtdéwnie w sposob wi-
zualny, ma ogromne znaczenie.

W celu zademonstrowania zalet opisanej metody minimalizacji wptywu nieli-
niowosci oraz kwantyzacji wygenerowane zostaty dwa zbiory odcinkéw czasu, ktore
nieznacznie roznily si¢ dlugoscig. Pierwszy zbior sktadat si¢ z 20000 odcinkéw
czasu o $redniej wartosci rownej 100,17 ns oraz odchyleniu standardowym roéwnym
0,03 ns, drugi natomiast zbior sktadal si¢ z 15000 odcinkéw czasu, jego warto$¢
srednia wynosita 101,11 ns, a odchylenie standardowe byto rowne 0,02 ns. Nastep-
nie odcinki czasu z obu zbioréw zostaly umieszczone w zbiorze wynikowym w lo-
sowej kolejnosci i poddane symulacji pomiaru modutem pomiarowym, ktérego cha-
rakterystyke przedstawiono na rysunku 6.14a. Na rysunku 6.14b przedstawiono
histogram odcinkéw czasu wyznaczonych ze zmierzonych danych w sposob stan-
dardowy, czyli przez réznice dwoch stempli czasowych. Jak tatwo zauwazy¢, uzy-
skany rezultat w sposéb znaczacy odbiega od oczekiwanego. Jezeli do wyznaczenia
histogramu uzyta zostanie metoda minimalizacji wplywu nieliniowosci charaktery-
styki modulu pomiarowego, to zadane odcinki czasu przedstawiane sg w sposéb
prawidtowy (maksima rozktadéw znajduja si¢ we wlasciwych miejscach), ale ze
wzgledu na niewielka roéznice ich dhugosci (0,94 ns) histogram jest malo czytelny
(rys. 6.14c). Podobny rezultat zostanie otrzymany, jezeli do wyznaczenia histogra-
mu zostanie uzyta metoda minimalizacji wptywu nieliniowos$ci oraz kwantyzacji,
a histogram wynikowy zostanie wykonany ze $rednig rozdzielczoscig aparatury po-
miarowej (w tym przypadku 500 ps), co zostalo przedstawione na rysunku 6.14d.
Jezeli jednak histogram zostanie sporzadzony z rozdzielczoscia 250 ps (rozdziel-
czos¢ dwa razy wieksza niz $rednia rozdzielczo$¢ modutu), to obecnos¢ dwoch ro-
dzajow odcinkéw czasu zaczyna by¢ widoczna (rys. 6.14e). Wykonanie histogramu
z rozdzielczo$cig 100 ps spowoduje, ze zawarte odcinki czasu sg wyraznie widocz-
ne, a maksima ich wystgpienia moga zosta¢ wyznaczone z duzo wigksza doktadno-
scig (rys. 6.141).
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Rys. 6.14. Metoda minimalizacji wptywu nieliniowos$ci modutu oraz kwantyzacji: a — przyktadowa cha-
rakterystyka modutu; b — histogram odcinkéw czasu uzyskany metoda standardowa; ¢ — metoda minima-
lizujaca wptyw nieliniowo$ci modutu; d — metoda minimalizujaca wptyw nieliniowosci modutu oraz
kwantyzacji uzyskany z rozdzielczoscia 500 ps; e — z rozdzielczoscia 250 ps; f — z rozdzielczoscig 100 ps

Fig. 6.14. Method of influence minimization of measuring module nonlinearity and quantization:

a — measuring module exemplary characteristic; b — time-interval histogram obtained by using standard
method; ¢ — method that minimizes only influence of nonlinearity; d — method that minimizes influence
of nonlinearity and quantization applied with resolution equal to 500 ps; e — with resolution equal to
250 ps; f— with resolution equal to 100 ps
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Rys. 6.15. Histogramy uzyskane podczas pomiaru sktadu izotopowego wiazki atomoéw wapnia:

a — cale zarejestrowane widmo izotopowe wapnia, b — widmo izotopowe wapnia bez izotopu “’Ca”,

¢ — fragment widma izotopowego wapnia dla **Ca* uzyskany standardowa metoda,

d — fragment widma izotopowego wapnia “°Ca* uzyskany z uzyciem metody minimalizacji wptywu

nieliniowosci i kwantyzacji zastosowanej z rozdzielczoscia 250 ps (komponenty sktadowe CII
oraz CIII staty si¢ wyraznie widoczne)

Fig. 6.15. Histograms obtained during measuring of isotope composition of calcium atomic beam:
a — the whole registered calcium isotopic spectrum; b — calcium isotopic spectrum without 4°Ca* isotope;

¢ — chosen fragment of calcium isotopic spectrum for 4°Ca* obtained using standard method;
d — chosen fragment of calcium isotopic spectrum of °Ca* obtained by using the method that

minimizes the influence of nonlinearity and quantization applied with resolution equal to 250 ps

(components Cn and Cur have become clearly visible)

Drugim eksperymentem, ktory uwidacznia skuteczno$¢ opisanej metody jest anali-
za odcinkéw czasu uzyskanych podczas badania sktadu izotopowego wigzki atomowej
wapnia. Zostato ono przeprowadzone z uzyciem spektrometru masowego czasu prze-

lotu

firmy COMSTOCK model TOF-101 oraz modulu pomiaru odcinka czasu opisa-

nego w rozdziale 5.

Na rysunku 6.15 przedstawiono histogramy uzyskane podczas eksperymentu. Wy-
znaczone z eksperymentu procentowe zawarto$ci izotopdéw wapnia (pola powierzchni
poszczegdlnych pikdéw) sa zgodne z danymi literaturowymi. Zgodnos¢ ta w gtowne;j
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mierze zawdzigcza si¢ optymalizacji modutu pomiaru odcinka czasu pod katem mak-
symalnej intensywnosci rejestrowanych zdarzen (gtéwnie przez optymalizacje kon-
wertera kodu oraz zrownoleglenie operacji przetwarzania i gromadzenia danych po-
miarowych). Wynika z tego, ze maksymalna intensywno$¢ jonow docierajacych do
detektora pmax byla duzo mniejsza od maksymalnej (dopuszczalnej) intensywnosci
zdarzen rejestrowanych przez modut pomiarowy (wyrazenie (6.1) byto spelnione).

Na rysunku 6.15¢ przedstawiono histogram czasu przelotu dla izotopu wapnia
*Ca’, natomiast na rysunku 6.15d przedstawiono histogram czasu przelotu, ktore zo-
staly wyznaczone z wykorzystaniem opisanej metody. Komponenty sa w tym przy-
padku bardzo dobrze widoczne i ich obecnos¢ nie budzi watpliwosci. Wyjasnienie
pochodzenia poszczegdlnych komponentow mozna znalez¢ w pracach [154—157] oraz
rozdziale 8.

7. SPOSOBY OGRANICZANIA I REDUKCJI BLEDOW

Catkowita lub czg¢sciowa redukcja bledow systematycznych oraz ograniczanie bie-
déw przypadkowych naleza do podstawowych celow stawianych w trakcie opracowa-
nia jakiegokolwiek systemu pomiarowego. W przypadku systeméw stosowanych
w spektrometrii masowej czasu przelotu o nanosekundowej rozdzielczo$ci mozna
ograniczy¢ bledy zliczania impulsow wejsciowych [57-59, 123, 124].

W systemach wielokanatowych konieczna jest eliminacja efektu podwojnego zli-
czania. W celu eliminacji tego efektu stosuje si¢ metode czesciowego lub catkowitego
blokowania kolejnego kanatu czasowego [38, 54].
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Rys. 7.1. Sposob zabezpieczenia przed podwojnym zliczaniem
Fig. 7.1. Double counts protection circuit
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Wykorzystanie dwufazowego sposobu generacji bramek czasowych umozliwia,
oprocz dwukrotnego zwigkszenia rozdzielczo$ci systemu pomiarowego, realizacje
prostego ukladu zabezpieczajacego system pomiarowy przed podwdjnymi zliczenia-
mi. Zalety tej pozbawiony jest sposob polegajacy na programowym blokowaniu ko-
lejnego kanatu czasowego, aczkolwiek za ceng niewielkiego zwigkszenia czasu analizy
uzyskuje si¢ znaczne uproszczenie konstrukcji uktadu. Dziatanie uktadu zabezpiecza-
jacego z catkowitg blokada kolejnego kanatu czasowego, wykorzystujacego dwufa-
zowy uktad generacji bramek czasowych, pokazano na rysunku 7.1 [57].

Pasozytniczag modulacje szerokosci bramek czasowych, ktorg zilustrowano na ry-
sunku 6.8, mozna zredukowac, stosujac metode zmiennego przyporzadkowania licz-
nikow do kanatow czasowych [55, 57, 59].
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Rys. 7.2. Efektywne szeroko$ci bramek czasowych: a — state przyporzadkowanie licznikow,
b — zmienne przyporzadkowanie licznikow
Fig. 7.2. Effective time-gates width:
a — constant allocation of counters, b — variable allocation of counters

Metoda polega na cyklicznej zmianie przyporzadkowania licznikdw do poszcze-
gblnych kanatow czasowych. W tym celu uktad sterowania systemu wielokanatowego
zawiera dodatkowy licznik binarny zliczajacy impulsy pochodzace ze zrodta wzbu-
dzenia badanego procesu. Stan tego licznika wskazuje na licznik przyporzadkowany
do kanatu pierwszego w kazdym cyklu pomiarowym. Zastosowanie tej metody znacz-
nie zmniejsza roznice w efektywnej szerokosci poszczegdlnych kanatow czasowych,
co zilustrowano na rysunku 7.2 [57].

W praktyce zmniejszenie fluktuacji szerokosci bramki czasowej oznacza zmniej-
szenie estymatora wariancji odchylek dla uzyskanych rezultatow pomiarowych.
W przypadku systemu z bramka przesuwng efekt redukcji liczby zliczen, pojawiajacy
si¢ na skutek skonczonej rozdzielczosci licznika (n-bitowego) oraz skonczonej szero-
kosci impulsow wejsciowych, zilustrowano na rysunku 7.3.
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Rys. 7.3. Efekt redukc;ji liczby zliczen w systemach z bramka przesuwna

Fig. 7.3. Number of counts reduction in shifted gate systems

W takich przypadkach mozna dokona¢ korekty liczby zliczen w poszczegodlnych
kanatach czasowych. Odzyskanie ,,zgubionych impulséw” jest mozliwe, gdy wyko-

rzystamy rownanie (6.4).

Liczbe impulsow wejsciowych mozna okresli¢, wiedzac, ze jest spetniony waru-

nek
N; At
— <<, (7.1)
T
co prowadzi do przyblizonej zaleznosci [13]
Ny, =N, —7,N}. (7.2)
Ni; System typu box-car No, Komputer N

No, = Nijexp(- Ni;v.)

1-5!1-4 No,
Ni = A

1

2y

T

Rys. 7.4. Schemat algorytmu korekcyjnego dla systemu z bramka przesuwna
Fig. 7.4. Diagram of the correction algorithm for shifted gate system

Liczbe impulsow wejsciowych otrzymuje sie, rozwigzujac rownanie (7.2) przy

spelnionym warunku 4y N, <I.
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1- [1-4y.N,
N =—0XY =% (7.3)

2y,

Przeprowadzona analiza moze by¢ uzyteczna w szczeg6lnosci dla systemow z wa-
ska przesuwng bramka czasowa. Schemat algorytmu korekcyjnego przedstawiono na
rysunku 7.4 [13, 58]. W systemach zliczajacych z waska bramka czasowg warto$¢
oczekiwana liczby zliczen na wyj$ciu wynosi u = 7 p, gdzie 7 — szerokos$¢ bramki,
a p — intensywnos$¢ procesu. Wartos¢ ta jest zwykle < 1. W systemach wielokanato-
wych jest podobnie dla poszczegolnych kanatow czasowych u; = 7 p;, gdzie i — numer
kanatu czasowego. W zwigzku z tym prawdopodobienstwo zliczenia wigcej niz jedne-
go impulsu w trakcie pojedynczego cyklu pomiarowego jest mate P(n >1) =~ 0 i pro-
wadzi do uproszczenia systemu zliczajacego do licznika jednobitowego.

Stosowanie licznika jednobitowego uzasadnia rozktad prawdopodobienstwa dla
malych wartosci p < 0,5, dla ktorych prawdopodobienstwo pojawienia si¢ wigcej niz
jednego impulsu na wejsciu licznika w czasie 7 jest mniejsze niz 0,1. Nawet tak mate
prawdopodobienstwo, z duza liczbg cykli pomiarowych, moze powodowaé istotne
straty w liczbie zliczanych przez licznik impulsow. W takim przypadku istnieje takze
mozliwos¢ dokonania korekty liczby zliczonych impulsow, wedlug algorytmu korek-
cyjnego, ktory przedstawiono na rysunku 7.5 [13].

System z licznikiem
Jednobitowym Komputer

i {przerzutnikiem) Ny b, N i
BN Njy=-In (1= Nyp ) .

N1p = {1- exp[-Ni J}

Rys. 7.5. Schemat algorytmu korekcyjnego dla systemu z licznikiem jednobitowym
Fig. 7.5. Diagram of the correction algorithm for system with one-bit counter

Dziatanie licznikow n-bitowego i jednobitowego w przypadku stosowania waskiej
bramki czasowej poroéwnano na rysunku 7.6.

Ujemnym skutkiem stosowania uktadéw zabezpieczajacych wielokanatowe syste-
my przed podwdjnymi zliczeniami sg dodatkowe straty w liczbie zliczen, wynikajace
z wprowadzenia dodatkowych nie rozszerzajacych si¢ stref czasu martwego. Straty te
sa szczegolnie istotne w kanatach obejmowanych przez te przedziaty czasu, w ktorych
intensywnos$¢ procesu jest bardzo duza. Zaktadajac, ze czgstos¢ pojawiania si¢ impul-
sow w poszczegdlnych kanatach czasowych opisuje rozklad prawdopodobienstwa
Poissona, straty te mozna oszacowaé. Mozna zatem dokona¢ korekty liczby zliczen
dla analizowanego procesu.
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Rys. 7.6. Efekt zliczania impulséw przez licznik n-bitowy No i jednobitowy Niv
Fig. 7.6. Effect of counting by n-bit counter Mo, and one-bit counter Niv

Skutkiem stosowania zabezpieczenia jest zmniejszenie liczby zliczen N.(p) w ko-
lejnym kanale czasowym p, na skutek dodatkowego blokowania bramki G(p) sygna-
tem V(p — 1). Efekt ten nie jest istotny przy pz << 1 ze wzgledu na niewielkie praw-
dopodobienstwo zablokowania kolejnego kanatu czasowego rowne

—g)=2=2=D (7.4)

P(I/(P_l) M

W przypadku kiedy warunek ten nie jest spetniony, nalezy wprowadzi¢ poprawke
do liczby zliczen we wszystkich kanatach czasowych z wyjatkiem pierwszego. Liczbe
zliczen N.u( p) dla systemu z zabezpieczeniem przed podwojnymi zliczeniami wyrazié
mozna w postaci [13]

NzM(p - 1)
V.. )= {— h{exp(—Nil ( p))(l —TH}M da p>1 .
{I—exp[-N, (p)]i M dla p=1

Efekt blokady kanalow czasowych w systemie wielokanatlowym, wynikajacy ze
stosowania ukladu zabezpieczajacego przed podwojnym zliczaniem impulséw dla
licznika jednobitowego, zilustrowano na rysunku 7.7. Schemat algorytmu korekcyjne-
go dla wielokanalowego systemu zliczajacego z ukladem zabezpieczajacym przed
podwdjnym zliczaniem przedstawiono na rysunku 7.8 [13].
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Rys. 7.7. Efekt zabezpieczenia systemu wielokanatowego, gdzie: N1y — liczba zliczen
bez uktadu zabezpieczajacego, N: — liczba zliczen przy stosowaniu uktadu zabezpieczajacego
Fig. 7.7. Effect of multichannel scaler protection: N1, — number of counts without protection,
N: —number of counts with protection

Wszystkie straty w liczbie zliczen w systemach wielokanatowych zaleza od inten-
sywnosci zliczanych impulséw. Straty spowodowane zastosowaniem licznikow jed-
nobitowych rosng szybko wraz ze wzrostem szerokosci bramek czasowych.

Wielokanalowy system zliczajacy z zabezpieczeniem
przed podwoéjnym zliczaniem
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Rys. 7.8. Algorytm korekcyjny dla wielokanatowego systemu zliczajacego
Fig. 7.8. Correction algorithm for multichannel scaler
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Wynik zastosowania algorytmu korekcyjnego w spektrometrii masowej czasu
przelotu w badaniach nad wielofotonowg jonizacjga atoméw wapnia pokazano na ry-
sunku 7.9 [58].
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Rys. 7.9. Efekt zastosowania algorytmu korekcyjnego w spektrometrii masowej czasu przelotu
Fig. 7.9. Effect of correction algorithm application in time-of-flight mass spectrometry

W systemach o rozdzielczosci pikosekundowej czas martwy jest zwykle wielo-
krotnie dtuzszy od szerokosci pojedynczego kanalu czasowego [55]. Oznacza to, ze
w kazdym cyklu pomiarowym pojedynczy impuls wejsciowy blokuje j kolejnych ka-
nalow czasowych. Liczba zliczonych impulsow w kanale p ma wptyw na liczbe zli-
czen w kanalach od p dop +.

Oznaczajac przez:

N; (p) — liczbe impulséw pojawiajacych si¢ na wejsciu kanatu p w ciggu M cykli
pomiarowych,

Ni(gq) — liczbe impulsow pojawiajacych sie na wejsciu kanatu ¢ w ciagu M cykli
pomiarowych (p < g <p +j),

No( p) — liczbe zliczen w kanale p w ciggu M cykli pomiarowych,

No(g) — liczbe zliczen w kanale p w ciagu M cykli pomiarowych,
mozna okresli¢ prawdopodobienstwo pojawienia si¢ impulsu w kanale p blokujacego
kanat ¢

Py(p—>q)= i

oraz prawdopodobienstwo pojawienia si¢ impulsu na wejéciu kanatu ¢
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P,(q)=—tL (‘1) (7.7)

Prawdopodobienstwo utraty impulsu w kanale ¢, spowodowane pojawianiem si¢
impulséw w kanale p, quzie zatem roOwne

., P2 D =B(@F,(p—>q). (7.8)

Straty w kanale p +j beda zatem wyrazone zaleznoS$cia

Py (p+7)=D Py(p+)P(g—>p+J). (7.9)

q=p

Zalezno$¢ (7.9) mozna przedstawi¢ w postaci

N,(p+j)—Ny(p+)) N(P+J)§N (‘1) (7.10)

M

Liczba impulséw pojawiajacych si¢ na wejsciu kanatu p + j w ciagu M cykli po-
miarowych moze by¢ obliczona z zaleznos$ci

Ni(p+j)=—o2*+D) (7.11)
1— z NO (q)
q=pr M

Korekeja liczby zliczen moze by¢ dokonana wedtug zaleznosci (7.11) dopiero po
wykonaniu wszystkich M cykli pomiarowych. Wplyw czasu martwego na liczbe zli-
czen systemu pomiarowego wykorzystujacego interpolatory odcinka czasu mozna
ograniczy¢, stosujac system interpolacji wielokanatowej w stosunku do pojedynczego

sygnatu pomiarowego [62].

8. POMIARY SKEADU IZOTOPOWEGO WIAZKI ATOMOW WAPNIA

Opisane wczesniej metody pomiaru umozliwiajg otrzymanie widma czasu przelotu
(TOF) w przedziale 1-40 us z rozdzielczo$cia 6,25 ns niezaleznie od intensywnosci
wigzki lasera i dtugosci fali promieniowania. Przykladowe widmo TOF uzyskiwane
w eksperymencie przy gestosci wiazki atomowej Ca wynoszacej 2-10" atorn/ cm’
przedstawiono na rysunku 8.1.

W celu uwidocznienia struktury izotopowej, widmo przedstawione na tym rysunku
zostato podzielone na dwie czg¢sci. Kazda z nich ma odrgbng o$ pionowa oznaczajaca
liczbe zarejestrowanych jonéw powstatych podczas 50 000 impulséw lasera. Zawarto$é
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roznych izotopow dla atomu wapnia wynosi: “°Ca — 96,97%, *Ca — 0,64%, *Ca —
0,145%, **Ca — 2,06%, **Ca — 0,00033%, *Ca — 0,18%. Podczas analizy otrzymanego
widma udato si¢ oznaczy¢ tylko izotopy: “’Ca, *Ca, **Ca oraz **Ca. Otrzymane czasy
przelotu jonow Ca' dla poszczegdlnych izotopow obliczone ze wzoru (2.13) w przypad-
ku zerowej energii poczatkowej wynosza: “°Ca — 10,2 ps, *Ca — 10,45 us, *Ca —
10,7 us, ®Ca — 11,2 ps. Lokalne maksima odpowiadajace tym izotopom uzyskane
w pomiarze przypadaja dla czasu nieznacznie krotszego. Niemniej jednak znajduja sie
w przedziale btedu spowodowanego: zaniedbaniem skrdcenia czasu przelotu przez przy-
spieszanie, jakie uzyskuja jony, przelatujac przez obszar przyspieszania spektrometru
oraz zaniedbaniem przez wytworzony jon pewnej skladowej predkosci poczatkowej
w kierunku detektora. Brak w widmie izotopu **Ca mozna fatwo wythumaczy¢ niewiel-
ka zawartos$cig procentowg tego izotopu w calej populacji. Natomiast uzasadnienie nie-
wystepowania izotopu “*Ca nie jest juz takie proste, gdyz jego zawarto$¢ procentowa
jest tylko nieznacznie mniejsza niz izotopu **Ca — dobrze widocznego w widmie. Czas
przelotu jonu izotopu “*Ca wynosi 10,6 ps. Jesli uwzgledni sie przesuniecie catego
widma w kierunku krotszego czasu, to dla czasu okoto 10,57 ps mozna zauwazy¢
wzmocnienie sygnatu jonowego z liczbg zliczen porownywalna do liczby jonow dla
izotopu **Ca. Jednoznaczna interpretacja tego wyniku jest jednak niemozliwa. Gtownym
tego powodem jest poszerzenie kazdego z pikéw odpowiadajacym poszczegdlnym izo-
topom Ca, ktdre pocigga za sobg rozmycie catego widma czasu przelotu.
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Rys. 8.1. Widmo okreslajace sktad izotopowy otrzymane z zastosowaniem systemu wielokanatlowego
Fig. 8.1. Mass-spectrum obtained by using multichannel scaler

Polozenie pikow w widmie czasu przelotu silnie zalezy od stabilno$ci napigcia przy-
spieszajacego. Niestabilnos$¢ rzedu +1 V daje przesunigcie potozenia maksimum o +5 ns
[156]. Rozmycie calego widma moze by¢ rowniez spowodowane wystepowaniem efek-
tow plazmowych, tzn. efektow wywotanych wzajemnym oddzialywaniem jonéw
i elektronow powstatych w wyniku oddziatywania z impulsem laserowym [158, 159].



309

Pojawianie si¢ tych efektow wynika z powodu istnienia roznych ruchliwosci elektronow
1 jondw w statycznym polu elektrycznym. Na poczatku trwania impulsu laserowego
ros$nie liczba jondw, a pole przez nie wywotane przesuwa poziomy energii atomow
w wigzce (statyczne przesuniecie Starka) w kierunku wigkszej energii. Dodatkowe prze-
sunigcie poziomow wprowadzone jest przez promieniowanie laserowe (dynamiczny
efekt Starka). Podczas trwania zatem impulsu laserowego wydajnos¢ procesu w danej
chwili zalezna jest od aktualnej warto$ci przesunigcia poziomu rezonansowego w wyni-
ku oddziatywania pola. Zasadniczo putapkowanie elektronow, ktore moze ekranowac
pole jonéw, jest bez znaczenia przy gestosci jondéw mniejszej niz 10* jon/cm®. Przy
wiegkszych gestosciach jonow efekt ten staje si¢ coraz bardziej znaczacy [160]. Elektro-
ny oscyluja wokot chmury jonowej i w ten sposob ekranuja pole wywotane przez jony,
zachowujac neutralno$¢ powstatej plazmy. Dopodki zachowana jest neutralnos$é, dopoty
jony nie sg wypychane z obszaru oddzialywania. Krotko mowiac, fotojonizacja jest
modulowana przez oscylacje elektronéw. A zatem mozna oczekiwac, ze jony nie beda
wypychane w sposob ciagly, lecz paczkami. Pierwsza chmura zaczyna przemieszczac
si¢ w zewnetrznym polu elektrycznym, nastgpna chmura jest tworzona dopiero wtedy,
gdy elektrony przywroca mozliwos¢ fotojonizacji. Sytuacja ta powtarza si¢ przez caty
czas trwania impulsu laserowego. Pod koniec impulsu laserowego chmury s ustawione
wzdhuiz zewnetrznego pola elektrycznego w kierunku wejscia do spektrometru masowe-
go TOF. Nastepnie chmury jonow, znajdujace si¢ blizej wejscia spektrometru, sg przy-
spieszane przez ,,dalsze” chmury. W tym samym czasie chmury ,,dalsze” sg opdzniane
przez odpychanie kulombowskie chmur znajdujacych si¢ przed nimi. Dodatkowo na
kazda wyprodukowang chmure dziata pole pochodzace od elektronow. Zjawisko od-
dziatywania elektronow na jony jest bardzo krotkotrwate ze wzgledu na duza ruchliwos¢
elektronow. Wszystkie opisane zjawiska powoduja zmiang ksztattu powstajacych pikow
jonowych w zaleznosci od liczby produkowanych jonéw lub wzglednego przesuniecia
pikow (odpowiadajacych poszczegdlnym rodzajom jondw) w widmie masowym otrzy-
manym ze spektrometru TOF [156].

Oprocz izotopéw Ca” w widmie czasu przelotu przede wszystkim mozna by sie
spodziewaé pojawienia sie pikow: Ca*" — odpowiadajacego dwukrotnie zjonizowane-
mu atomowi wapnia i Ca,” — bedgcego klasterem jonu Ca’ i czgstki obojetniej. Nie-
mniej jednak w wigkszos$ci serii pomiarowych nie udawato si¢ uzyska¢ wynikow po-
twierdzajacych wystepowanie w widmie TOF wymienionych struktur. Najprostszy
sposob oszacowania czasu przelotu Ca®" wymaga podzielenia czasu odpowiadajacego
Ca’ przez czynnik 1,414 i analogicznie do Ca,” pomnozenie przez czynnik 1,414.
Daje to odpowiednio wyniki: 7,3 us dla Ca*" i 14,7 ps dla Ca,". Podczas wykonywa-
nia eksperymentu okazalo si¢, ze wystepowanie tego typu struktur moze zaleze¢ od
kilku czynnikéw, sposrod ktorych najbardziej istotng rolg odgrywa intensywnos$é
promieniowania laserowego. Na rysunku 8.2 przedstawiono widmo masowe w prze-
dziale 6-18 ps dla najwiekszej intensywnosci promieniowania laserowego uzyskanej
podczas wszystkich pomiarow [12].
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Rys. 8.2. Widmo masowe otrzymane z systemu wielokanalowego w przedziale 618 ps
Fig. 8.2. Mass-spectrum obtained by multichannel scaler in range 618 ps

Na rysunku widoczne jest pojawienie si¢ dodatkowego piku dla czasu przelotu okoto
15 ps, dosy¢ dobrze odpowiadajgcego czasowi przelotu czgstki Ca; . Roznica pomigdzy
wartoscig eksperymentalng a oszacowang teoretycznie moze wynika¢ z kilku czynni-
kéw: niedoszacowania, wystepowania efektow plazmowych, ale takze z mozliwej roz-
nicy czasu tworzenia si¢ jonu i klastera (tzn. czas tworzenia klastera intuicyjnie wydaje
si¢ by¢ dluzszy niz czas powstania jonu). Drugim czynnikiem warunkujacym wystepo-

wanie piku Ca; okazata si¢ dlugo$¢ fali padajacego promieniowania.
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Fig. 8.3. Distance between “°Ca* and **Ca* peaks versus laser intensity
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Analizujagc wyniki otrzymane dla tréjfotonowej jonizacji wapnia, nalezy zwroci¢
uwage na efekty, ktére wydajg si¢ by¢ silnie zwigzane z efektem kolektywnego oddzia-
lywania czastek natadowanych: jonéw miedzy soba i jonow z elektronami. Zaobserwo-
wane efekty to: zmiana ksztaltu (asymetria) rejestrowanego glownego piku jonowego
i przesunigcia czasu przelotu jondéw w widmie otrzymanym ze spektrometru. Wielko$¢
tych efektow zalezy glownie od gestosci wiazki atomowej, gestosci tadunku, intensyw-
nosci promieniowania laserowego i stopnia dostrojenia do przejscia rezonansowego
do stanu 4s6s'Sy [154]. Pojawianie sie efektu przesunigcia potozenia pikow *“’Ca’
i “Ca’ pomiedzy sobg w funkcji zmiany intensywnosci promieniowania lasera zalezy
gtéwnie od gestosci wiagzki atomowej w obszarze oddzialywania i w konsekwencji
liczby otrzymywanych jonow (rys. 8.3). Informacje¢ o tym efekcie daja rozne nachyle-
nia S i Sas linii potozen pikéw izotopow **Ca™ i **Ca” w funkcji intensywnosci pro-
mieniowania lasera. Nachylenia Si 1 Ss pokazuja ponadto drugi efekt zwigzany
z tréjfotonowg jonizacja atoméw wapnia przez stan 4s6s 'Sp. Im wiekszy bowiem jest
wspotczynnik nachylenia linii potozen pikéw izotopdw wapnia w funkcji intensywno-
$ci promieniowania, tym bardziej dany pik jest przesuniety w skali czasowej, wzgle-
dem impulsu wyzwalajacego, w strone krotszego czasu przelotu. Dla gestosci 2 x 10"
atoméw/cm® efekt jest bardzo maty, wspodtczynniki S wynosza odpowiednio:
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Rys. 8.4. Rozktad na sktadowe gaussowskie piku “°Ca
Fig. 8.4. Gaussian decomposition of °Ca* peak
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Ss0=—1,20£0,24 i S44=—0,261+0,24. Natomiast dla gestosci 8 x 10'" atomow/cm® efekt
staje si¢ bardzo widoczny: Si = —2,98+0,29 1 Sus = —0,72+0,32. Z powodu istnienia
pewnej warto$ci progowej obserwowanych zjawisk wszystkie pozostate wyniki oma-
wiane w tym rozdziale odnosza si¢ do gestoéci wigzki atomowej 8 x 10'' ato-
moéw/cm’. Na rysunku 8.4 przedstawiono zaleznoéé odlegtosci miedzy pikami i nachy-
lenia linii S4 1 Sa4 W funkcji gegstosci promieniowania laserowego dla czterech r6znych
odstrojen od rezonansu. W obszarze niewielkich odstrojen od rezonansu zmiana poto-
zenia piku “’Ca” jest prawie jednakowa. Wspodlczynnik nachylenia S dla tego piku
oscyluje wokot wartoéci —3,5. Natomiast nachylenie linii potozen piku **Ca’ maleje w
miare zblizania si¢ do rezonansu. Podyktowane jest to wzrostem liczby jonow.

Wzrost liczby jonow powoduje wzrost sity odpychania si¢ chmur izotopéw pod-
czas ich rozseparowywania. Dla duzych odstrojef (rzedu 50 cm™"), rysunek 4.4a, efek-
ty wzajemnego odpychania si¢ chmur jonowych zanikajg. Nastepuje dos¢ znaczne
zmniejszenie liczby jondw pojawiajacych si¢ w obszarze oddziatywania i zanikanie
wszelkich efektow plazmowych (kolektywnych). Nalezy nadmienié, ze wystepuje
petna zgodnos¢ pomigdzy wynikami: zmiany potozenia pikow w zaleznosci od inten-
sywnosci promieniowania laserowego dla rdéznych odstrojen od rezonansu i zmiany
polozenia pikow w funkcji odstrojenia od rezonansu dla r6znych intensywnosci pro-
mieniowania laserowego. Polozenie pikow Ca' rejestrowanych z uzyciem spektrome-
tru masowego TOF jest bardzo czute na zmiany napiecia zasilania spektrometru. Ana-
liza wynikdow otrzymanych ze spektrometru masowego dla réznych odstrojen
i intensywnosci promieniowania laserowego wykazuje istnienie asymetrii piku *’Ca”.
Dla matej intensywnos$ci promieniowania asymetria spowodowana jest istnieniem
wydtuzonego zbocza opadajacego profilu jonowego. Dla wigkszych intensywnosci
zbocze narastajace przesuwa si¢. Wystepuje bardzo duzy rozrzut wartosci asymetrii
w miare zblizania si¢ do rezonansu.

Polozenie maksimum piku *’Ca* nie znajduje sie zawsze w tym samym kanale
czasowym ukladu monitorujacego i zalezy od mocy lasera oraz odstrojenia od rezo-
nansu. Mozna wigc powiedzie¢, ze asymetria jest migdzy innymi wynikiem przesu-
wania si¢ maksimum piku **Ca’ na osi czasu. Mozna zalozy¢, ze przestrzenny rozktad
gesto$ci promieniowania laserowego ma charakter funkcji Gaussa, wiec i rozktad
przestrzenny jondw w kierunku osi x powinien mie¢ podobny charakter. W wyniku
zastosowania tej metody najlepsze dopasowanie do profilu doswiadczalnego uzyskano
dla pieciu sktadowych piku *’Ca”.

Wyniki rozktadu na sktadowe gaussowskie przedstawiono na rysunku 8.4. Pierw-
szy komponent oznaczony jako C; znajduje si¢ okoto 50 ns przed gldéwnym pikiem.
Komponenty C—Cy zawarte s3 w glownym piku “’Ca’. W wyniku tak przeprowadzo-
nej analizy mozliwe jest przedstawienie potozenia na osi czasu szerokosci i po-
wierzchni kazdego komponentu w funkceji intensywnosci promieniowania lub w funk-
cji odstrojenia od rezonansu.



313

7 W Srerckow G EES — 1000
{ & Szerckoee G ] Fel
Ire] 4 ' { =1
{ m SmerckossCo ] 1m0 ] [n=]
X # Srerokodd C 1
1 % Seeokoss 1%
] ] - 1o
UE 1 =
T A 1 ]
o i 1o L_f' o 10z
E b = : o u [&]
E ] ¥ I 1B E
& 15 . i § B
i i i mH 110 4 If
K
10 i [ ] ¥ 4 i : Jimam
3 il 3 J1s
- &
1 1 1040
- W 110
a01 0:1 I1 10 am ' IIII”III!1 i IIIIIII1 I """'101[']9:'
Imtensywnoéé promieniowania [x 1 o W."u'rlz] Inten sywroés promianiowania [x 10" vWom’|

Rys. 8.5. Szeroko$¢ i potozenie sktadowych piku 4°Ca*
Fig. 8.5. Width and position of the °Ca* peak

Na rysunku 8.5 przedstawiono pozycje poszczegdlnych komponentéw w funkcji in-
tensywnosci promieniowania laserowego. Potozenie komponentu Cy, nazwanego glow-
nym, odpowiada zmianom w czasie potozenia maksimum glownego piku w funkcji
intensywnosci promieniowania laserowego. Charakter tej zaleznosci jest podobny do
zaleznosci polozenia piku **Ca’ w funkcji intensywnosci promieniowania laserowego.
Linie taczace czasowe potozenia komponentow Cr 1 Crv w funkcji intensywnosci pro-
mieniowania laserowego zbiegaja si¢ w jednym punkcie wraz z linig dla komponentu
Cir. Natomiast komponenty C; i Cyv wykazuja inng zalezno$¢ przesunigcia w czasie od
gestosci promieniowania laserowego. Sytuacja jest podobna w przypadku szerokosci
poszczegodlnych komponentéw. Szerokos¢ komponentéow Ci — Cry, a takze zmiana ich
szerokosci jest podobna (jedynie szeroko$¢ komponentu Ci dla matych gestosci wyka-
zuje lekkie odchylenie w stosunku do komponentéw Ciri Crv ), natomiast dla kompo-
nentéw C; i Cy szerokos$¢ i dynamika jej zmian jest duzo wigksza.

Biorgc pod uwage uzyskane wyniki, mozna stwierdzi¢, ze tylko komponenty Ci,
Cu 1 Civ maja znaczenie fizyczne. Pozostale komponenty sa wynikiem wystepowania
efektu zwanego ogolnie efektem aparaturowym. Pojawianie si¢ komponentu Cy jest
zwigzane najprawdopodobniej z metodg detekcji sygnatu. Istnienie komponentu Ci nie
jest jeszcze w pelni zrozumiaty. Jest on widoczny zaréwno przy matych gestosciach
jondw, jak i przy duzych. Ponadto jest widoczny niezaleznie od metody detekcji sy-
gnalu ze spektrometru. Jednakze oba komponenty C; i Cy sg bardzo male w stosunku
do pozostalych, szczegolnie dla duzych intensywnos$ci promieniowania laserowego.

W procesie fotojonizacji podczas fazy produkcji jonow (tzn. w czasie trwania im-
pulsu laserowego) moze powstaé¢ relatywnie duza gestosé jonow (10'° jonow/cm?),



314

oprocz efektow nazywanych ogoélnie oddziatywaniami atomowymi, pojawiajg si¢
zjawiska zwigzane z powstawaniem plazmy, ktére mogg modyfikowaé otrzymywane
wyniki. O ile oddzialywania atomowe, gtownie pojedyncze zderzenia, maja istotny
wptyw dla zakresu matych odlegltosci, o tyle efekty plazmowe, jako zjawiska makro-
skopowe, mogg zmieni¢ $rednie wielkosci, np. rozktad predkosci w obszarze oddzia-
lywania i obszarze przyspieszania spektrometru, co prowadzi do zmiany ksztattu
otrzymywanego sygnatu jonowego ze spektrometru masowego. W zwigzku z tym do
petnego opisu zjawiska fotojonizacji nalezy doda¢ opis powstatej plazmy z uwzgled-
nieniem efektow wynikajacych ze zbiorowego (kolektywnego) oddziatywania powsta-
jacych w wyniku fotojonizacji tadunkéw. Efekty te ogélnie nazywane sa efektami
kolektywnymi.

Ze wzgledu na miejsce produkcji jonow (obszar oddziatywania spektrometru ma-
sowego ze stalym polem elektrycznym), jak 1 ze wzgledu na sposob detekceji sygnatu
(spektroskopia masowa czasu przelotu) pojawianie si¢ oddzialywan kolektywnych
moze objawia¢ si¢ zmiang wartosci i1 ksztattu rejestrowanego pradu elektronowego
[158] lub zmiang ksztaltu widma masowego. Tak wiec w czasie fazy produkcji jonow,
jak 1 fazy zbierania sygnalu moze nastgpi¢ zmiana ksztaltu powstajacych pikéw jono-
wych w zaleznosci od liczby produkowanych jonow lub wzgledne przesunigcia pikow
odpowiadajacych poszczegdlnym rodzajom jonow [3, 156].

Pojawianie si¢ efektow kolektywnych wynika z istnienia réznych ruchliwosci
elektronow i jonéw w polu elektrycznym. Na poczatku trwania impulsu laserowego
liczba jonow rosnie i pole wywotane przez nie przesuwa poziomy energii atomow
w wigzce (statyczne przesuni¢cie Starka). Dodatkowe przesunigcie poziomow wprowa-
dzone jest przez promieniowanie laserowe (dynamiczny efekt Starka). W ten sposob
podczas fazy produkcji jondow (podczas trwania impulsu laserowego) wydajnos¢ proce-
su w danej chwili zalezna jest od aktualnej warto$ci przesuni¢cia poziomu rezonanso-
wego w wyniku oddziatywania pola kolektywnego. Dodatkowo dla duzej gestosci jo-
néw (wiecej niz 10® jonow/cm?) efekt ekranowania pola jonowego przez elektrony staje
si¢ znaczacy. Elektrony oscyluja wokot chmury jonowej 1 w ten sposob ekranujg pole
wywotlane przez jony, zachowujac neutralno$¢ powstatej plazmy. Dopoki zachowana
jest neutralno$¢, dopdty jony nie sa wypychane z obszaru oddziatywania.

W podanym modelu oddziatywan kolektywnych wynik jonizacji jest modulowany
przez oscylacje elektronowa z czestotliwoscia plazmowa. Dlatego jony nie sa wypy-
chane w sposob ciagly, lecz w paczkach. Po ,,wypchnieciu” elektrondw przez ze-
wnetrzne pole elektryczne pierwsza chmura jondw rozpoczyna ruch w zewnetrznym
polu. Druga chmura powstaje wtedy, gdy elektrony ,,zezwolg” na ponowne jej po-
wstanie. Sytuacja ta powtarza si¢ az do momentu zakonczenia si¢ impulsu laserowego.
Pod koniec impulsu laserowego chmury sg pouktadane w szereg wzdhuz linii sit ze-
wnetrznego pola elektrycznego i poruszaja si¢ w kierunku anody spektrometru maso-
wego. Chmura znajdujaca si¢ blizej siatki G2 1 Gz spektrometru jest dodatkowo przy-
spieszana w wyniku kulombowskiego odpychania si¢ chmur, natomiast chmura
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znajdujaca si¢ na koncu szeregu bedzie najbardziej opdzniana. Ponadto na kazda wy-
produkowang chmure dziata dodatkowo pole pochodzace od elektronow. Zjawisko
oddzialywania elektrondw na jony jest bardzo krotkotrwale ze wzgledu na duza ru-
chliwos¢ elektronéw. Dodatkowo nastepuje kulombowskie i termiczne rozszerzanie
si¢ kazdej chmury z osobna. W ten sposob nastgpuje poszerzenie pikow w widmie
masowym otrzymanym ze spektrometru, modyfikacja wzajemnych relacji w czasie
przelotu przez rur¢ swobodnego przelotu spektrometru, jak i zmiana ksztattu otrzy-
mywanego widma.

9. PODSUMOWANIE

W pracy dokonano opisu problematyki zwigzanej z pomiarem sktadu izotopowego
wigzki atomowej z wykorzystaniem spektrometru masowego czasu przelotu. Szczego-
towo oméwiono wszystkie sktadowe zestawu pomiarowego oraz metody minimalizu-
jace wplyw niedoskonatosci aparatury na wynik pomiaru. Dokonano przegladu zrodet
jonow, detektoréw oraz analizatorow, przy czym skupiono si¢ prawie wylacznie na
systemie ze spektrometrem masowym czasu przelotu. Typowe dla tego systemu ele-
menty, takie jak uktad prézniowy, uktad generacji wiazki, uklad laserowy i optyczny
zostaly przedstawione w rozdziale drugim. Rozdziat trzeci zawiera opis uktadéw po-
miarowych z pojedynczg bramka przesuwna, a rozdzial czwarty opisuje systemy wie-
lokanalowe o rozdzielczosci piko- i nanosekundowej. Rozdzial pigty przedstawia
uktady pomiarowe implementowane w strukturach programowalnych FPGA i opisane
w jezyku VHDL, ktore wykorzystuja wielosegmentowe linie opdzniajace. Rozdziat
szoOsty przedstawia wybrane metody, ktore zwigkszaja doktadno$¢ pomiarowa systemu
ze spektrometrem masowym czasu przelotu. Dokonano tutaj, migdzy innymi, opisu
wplywu zbyt duzej intensywnosci rejestrowanych impulséw na liczbe zliczen oraz
opisu wplywu niestabilnosci generatora wzorcowego na doktadno$¢ wyznaczania
odcinkéw czasu. Sporo miejsca w tym rozdziale po§wigcono na przedstawienie metod
minimalizujacych wptyw nieliniowosci charakterystyki modutu pomiarowego na hi-
stogram odcinkow czasowych. W ostatnim rozdziale przedstawiono wyniki pomiaréw
uzyskanych podczas badania sktadu izotopowego wigzki atoméw wapnia wraz z ich
interpretacja.

LITERATURA

[1] JOHNSTONE R.A.W., ROSE M.E., Spektrometria mas, PWN, Warszawa, 2001.

[2] KIENITZ H., Massenspektrometrie, Verlag Chemie GmbH, Weinheim, 1968.

[3] BOWE P., GIAMMANCO F., O’NEILL R.W., M. VAN DER BURGT P.J., SLEVIN J.A., Observa-
tion of collective effects in the multiphoton ionization of atomic deuterium, Phys. Rev. A, 1998, 58,
1389-1398.



316

(10]

[11]
[12]
[13]
[14]
[15]
[16]
[17]
[18]
[19]
[20]
[21]
[22]

(23]

[24]

[25]

HOFFMANN E., CHARETTE J., STROOBANT V., Spektrometria mas, PWN, Warszawa, 1998.
COTTER R.J., Tome-of-flight mass spektrometry, American Chemical Society, Washington, 1994.
ZIELINSKI M., KARASEK K., PLOCIENNIK P., DYGDALA R.S., Digital acquisition of the
signals in atomic physics experiments, 28 th EGAS, 1996 Graz, C4-82, pp. 382-383.

ZIELINSKI M., KARASEK K., DYGDALA R.S., Fast, real-time multichannel scaler, construction
and applications, Rev. Sci. Instr., 67, 1996, pp. 3325-3331.

DYGDALA R.S, ZAWADZKA A., PLOCIENNIK P., ZIELINSKI M., Three-Photon Ionization of
Ca Through the Autoionizing States, EGAS 1997 Berlin, pp. 587-588.

ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., PLOCIENNIK P., Spektrometria masowa czasu przelotu
z wykorzystaniem wielokanatowego systemu zliczajgcego, Metr. i Sys. Pom., t. 5, nr 1-2, 1998,
pp. 117-125.

DYGDALA RS., KARASEK K., GTAMMANCO F., KOBUS J., PABJANEK-ZAWADZKA A.,
RACZYNSKI A., ZAREMBA 1., ZIELINSKI M., Three-photon Ionization of Ca, J. Phys. B: At.
Mol. Opt. Phys., 1998, 32, 2259-2278.

KARASEK K., Badanie efektow fotojonizacji w atomach wapnia, Praca doktorska, UMK, Torun,
1999.

ZAWADZKA A., Jonizacja wielofotonowa z dwuelektronowym wzbudzeniem w atomach wapnia,
Praca doktorska, UMK, Torun, 2001.

ZIELINSKI M., Wybrane aspekty pomiaru funkcji intensywnosci proceséw niestacjonarnych
w zakresie nano- i pikosekundowych rozdzielczosci systemu pomiarowego, praca habilitacyjna
UMK/WAT, 2000.

SNYDER D.L., Random point processes, John Wiley & Sons, New York, 1975.

GHIONI M., COVA S., SAMORI C., ZAPPA F., True constant fraction trigger circuit for picosec-
ond photon-timing with ultrafast microchannel plate photomultipliers, Rev. Sci. Instr., 1997, Vol.
68, No. 5, 2228-2236.

SPINELLI A., DAVIS L.M., Actively quenched single-photon avalanche diode for high repetition
rate one-gated photon counting, Rev. Sci. Instr., 1996, Vol. 67, No. 1, 55-60.

WURZ P., GUBLER L., Fast microchannel plate detector for particles, Rev. Sci. Instr., 1996, Vol. 67,
No. 5, pp. 1790-1793.

KEMNITZ K., PFEIFER L., AINBUND M.R., Detector for multichannel spectroscopy and fluores-
cence lifetime imaging on the picosecond timescale, Nucl. Instr. Meth. Phys. Res., 1997, A 387, 86-87.
BOKELMANN V., SPENGLER B., KAUFMANN R., Dynamical Parameters of lon Ejection and lon
Formation in Matrix-Assisted Laser Desorption/lonization, Eur. Mass Spectrom., 1, 1995, 81-93.
WILEY W.C., MCLAREN LH., Time-of-flight mass spectrometer with improved resolution, Rev.
Sci. Instr., 1955, Vol. 26, No. 12, 1150-1157.

STACEWICZ T., KRAINSKA-MISZCZAK M., Time-resolved photon counting with digital oscil-
loscope, Meas. Sci. Technol., 1997, No. &, pp. 453-455.

VITEBINI M., ADRIANI A., DI DONFRANCESCO G., Single photon detection and timing for
a Lidar experiment, Rev. Sci. Instr., 1987, Vol. 58, No. 10, pp. 1833-1839.

SCHWEMMER G., DOMBROWSKI M., KORB C.L., MILROD J., WALDEN H., KAGANN
R.H., 4 lidar system for measuring atmospheric pressure and temperature profiles, Rev. Sci. Instr.,
1987, Vol. 58, No. 12, pp. 2226-2237.

KELLY L.A., TRUNK J.G., SUTHERLAND J.C., Time-resolved fluorescence polarization meas-
urements for entire emission spectra with a resistive-anode, single-photon-counting detector: The

Sfluorescence omnilyzer, Rev. Sci. Instr., 1997, 68, (6), pp. 2279-2286.

IMASAKA T., OGAWA T., ISHIBASHI N., Nanosecond time-resolved spectrometry with a tuna-
ble dye laser and a simple pulse-gated photon counter, Analyt. Chem., 1979, Vol. 51, No. 4,
pp- 502-504.



317

[26] PALOJARVI P., MAATTA K., KOSTAMOVAARA J., Integrated time-of-flight laser radar, IEEE
Trans. Instr. Meas., 1997, Vol. 46, No. 4, pp. 996-999.

[27] CHANG B., HOETZLEIN R.C., MUELLER J.A., GEISER J.D., HOUSTON P.L., Improved two
dimensional product imaging: The real-time ion-counting method, Rev. Sci. Instr., 1998, Vol. 69,
No. 4, pp. 1665-1670.

[28] BINKOWSKI M., SZYMANSKI M., BAKSALARY 1J., Double-beam spectrometer of nanosecond
resolution, Opt. Appl., 1996, Vol. 26, No. 3, pp. 159-169.

[29] ZIELINSKI M., Systems of analysis of the random, point non-stationary processes with Poisson
statistics, KKM’98, Gdansk, 1998, T. 3, pp. 37-45.

[30] JENKINS A., GOULD R.W., GEDCKE D., Quantitative X-Ray Spektrometry, Marcel Dekker, New
York, 1995.

[31] WESTPHAL G.P., Quantitative gamma spectroscopy at very high counting rates, Nucl. Instr. and
Meth., 1980, No. 178, pp. 609-611.

[32] DEMTRODER W., Spektroskopia laserowa, PWN, Warszawa, 1993.

[33] DEMAS J.N., Excited state lifetime measurements, Academic Press, New York, 1983.

[34] IMHOF R.E., READ F.H., Measurements of lifetimes of atoms, molecules and ions, Rep. Prog.
Phys., 1977, Vol. 40, pp. 1-104.

[35] DYGDALA R.S, ZAWADZKA A., GIAMMANCO F., ZIELINSKI M., Multi-photon ionization of
calcium, Int. Conf. on LASER 97, New Orlean, Soc. of Opt. & Quant. El. USA, STS Press,
McLean, 1998, VA, pp. 311-319.

[36] DYGDALA R.S., GIAMMANCO F., KARASEK K., PABJANEK A., ZIELINSKI M., Three-
Photon lonization of Ca through 4s(2S) 6s 1 SO state, 28 th EGAS, Graz, 1996, pp. 347-348.

[37] ANFINRUD P.A., STRUVE W.S., Minimization of discrimination jitter in time-correlated single
photon counting, Rev. Sci. Instr., 1989, 60, (4), p. 800.

[38] ZIELINSKI M., KARASEK K., PLOCIENNIK P., DYGDALA R.S., Digital gated single particle
counting systems, design and applications, Metrologia 1 Systemy Pomiarowe, T. Il 3—4/ 1996, pp.
199-211.

[39] DYGDALA R.S., FUSO F., ARIMONDO E., ZIELINSKI M., Applications of a box-car in pulsed
laser spectroscopy, 26th EGAS Conf, Barcelona, 1994, pp. 305-306.

[40] YANG P., MYERS D.P, LI G., HIEFTJE G.M., Constant-fraction discrimination/boxcar integrator
for plasma source time-of-flight mass spectrometry, Appl. Spectrosc., 1995, Vol. 49, No. 5,
pp. 660-664.

[41] COLLIER J.L., GODDARD B.J., GOODE D.C., MARKA S., TELLE H.H., 4 low-cost gated inte-
grator boxcar averager, Meas. Sci. Technol. (UK)., 1996, Vol. 7, No. 9, pp. 1204-1211.

[42] DYGDALA R.S., FUSO F., ARIMONDO E., ZIELINSKI M., Modular digital box-car for applica-
tions in pulsed laser spectroscopy, Rev. Sci. Instr., 1995, 66, pp. 3507-3512.

[43] WINIECKI W., Projektowanie przyrzqdow wirtualnych z wykorzystaniem zintegrowanych srodo-
wisk programowych, MWK’97, Zegrze, 1997, pp. 91-136.

[44] DES-JARDIN L., Virtual instruments and the role of software, Mc Graw-Hill Inc, 1993.

[45] LIN S.F.R., ABBAS A., WIKSWO I.P., High-resolution high-speed synchronous epifluorescence
imaging of cardiac activation, Rev. Sci. Instrum., 1997, Vol. 68, No. 1, pp. 213-217.

[46] LUKASIAK Z., WYRZYKOWSKI Z., SYLWISTY J., BALA W., Time-resolved study of lumines-
cence properties of porous silicon in micro and nanosecond range, Proc of SPIE, 1999, Vol. 3725,
pp- 102—-106.

[47] SASAKI O., TANIGUCHI T., OHSKA T.K. et al, 1,2 GHz shift register IC for dead-time-less TDC
application, IEEE Trans. Nucl. Sci., 1989, Vol. 36, No. 1, pp. 512-516.

[48] LOINAZ M.J., WOOLEY B.A., A CMOS multichannel IC for pulse timing measurements with
1-mV sensitivity, IEEE Jour. of Solid-state Circuits, 1995, Vol. 30, No. 12, pp. 1339-1349.



318

[49]
[50]
[51]
[52]

[53]

[54]

[55]

[56]
[57]
[58]
[59]
[60]
[61]
[62]
[63]
[64]
[65]
[66]
[67]
[68]

[69]

[70]

ARAI Y., IKENO M., 4 time digitizer CMOS gate-array with a 250 ps time resolution, IEEE Jour-
nal of Solid State Circuits, 1996, Vol. 31, No. 2, pp. 212-220.

ARAI Y., MATSUMURA T., ENDO K., 4 CMOS 4 ch x 1 k time memory LSI with 1 ns/b resolu-
tion, IEEE Solid-State Circuits, 1992, Vol. 27, pp. 359-364.

LJUSLIN C. et al, An integrated 16-channel CMOS time to digital converter, IEEE Trans. Nucl.
Sci., 1994, Vol. 41, pp. 1104-1108.

WATANABE T. et al. A CMOS time-to-digital converter LSI with half-nanosecond resolution using
a ring gate delay line, IEICE Trans. Electron., 1993, Vol. E76-C, pp. 1774-1779.

ZIELINSKI M., PLOCIENNIK P., KARASEK K., ZAWADZKA A., System monitorowania dla
spektrometru masowego czasu przelotu (time-of-flight), Konf. Automation 97, Warszawa, 1997,
t. 2, pp. 428-435.

ZIELINSKI M., PLOCIENNIK P., ZAWADZKA A., DYGDALA R.S., Wielokanatowy system
zliczania fotonow i jonow, pracujgcy w czasie rzeczywistym, Konf.,, MWK’97, Zegrze, 1997, t. 3,
pp- 125-132.

ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., KARASEK K., Sposéb zliczania impulséw w wielokanalowych
systemach zliczajgcych czasu rzeczywistego oraz uktad do zliczania impulsow w wielokanatowych
systemach zliczajgcych czasu rzeczywistego, Patent PL 179439 B1, 2000.

ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., Systemy pomiaru funkcji intensywnosci niestacjonarnych proce-
sow o rozkladzie Poissona w czasie rzeczywistym, XXXI MKM, 1999, Biatystok, pp. 101-108.
ZIELINSKI M., PLOCIENNIK P., DYGDALA R.S., Counting errors in a real-time multichannel
scaler, Rev. Sci. Instr., 1997, 69, (1), pp. 299-305.

ZIELINSKI M., Correction of the counting losses of a real-time multichannel-scaler for a very high
intensity of particle flux, Measurement, 2000, Vol. 28, No. 4, pp. 225-233.

ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., PLOCIENNIK P., KARASEK K., Counting Errors Protection
in the Real-time Multichannel Scaler, Metrologia i Sys. Pom., 1997, No. 3—4, pp. 223-234.

RETTIG J. B., DOBOS L., Picosecond time interval measurements, IEEE Trans. Instr. Meas., 1995,
Vol. 44, No. 2, pp. 284-287.

ANDRIA G., ATTIVISSIMO F., LANZOLLA A., Interpolation techniques for non-stationary
signal analysis, Measurement, 1997, Vol. 21, No. 1-2, pp. 1-16.

PLOCIENNIK P, ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., KARASEK K., Wielokanatowy interpolator
odcinka czasowego, MWK’99, Zegrze, 1999, t. 3, pp. 81-86.

LAMPTON M., RAFANTI R., 4 high speed wide dynamic range time-to-digital converter, Rev.
Sci. Instr., 1994, Vol. 65, No. 11, pp. 3577-3583.

MAATTA K.E., KASTAMOVAARA J.K., RISTO R.A., MYLLYLA A., Time-to-digital converter
for fast, accurate laser rangefinding, SPIE Vol. 1010, Industrial Insp. pp. (60—67), 1988.

KALISZ J., SZPLET R., PASIERBINSKI J., PONIECKI A., Field-programmable-gate-array-based
time-to-digital converter with 200-ps resolution, IEEE Trans. on Instr., 1997, Vol. 46, pp. 71-75.
KALISZ J., SZPLET R., Time-to-digital converter with direct coding and 100 ps resolution, Elec-
tronics letters, 1995, Vol. 31, No. 19, pp. 1658-1659.

CHU D.C., ALLEN M.S., FOSTER A.S., Universal counter resolves picoseconds in time interval
measurements, Hewlett-Packard Journal, 1978, August, pp. 2-7.

KALISZ J., SZPLET R., PELKA R., PONIECKI A., Single-chip interpolating time counter with
200 ps resolution and 43 s range, IEEE Trans. Instr. & Meas., 1997, Vol. 46, No. 4, pp. 851-856.
SIMPSON M.L., BRITTON C.L., WINTENBERG A.L., YOUNG G.R., 4n integrated CMOS time
interval measurement system with subnanosecond resolution for the WA-98 calorimeter, IEEE
J. Solid-State Circ., 1997, Vol. 32, No. 2, pp. 198-205.

SUMNER R., BLANAR G., New techniques for measuring time intervals with very high resolution,
LeCroy Research Systems, New York, 1996.



319

[71] TURKO B.T., Multichannel interval timer, IEEE Trans. Nuc. Sci., 1984, Vol. NS-31, No. 1,
pp- 167-171.

[72] KINDLMANN P.J., SUNDERLAND J., Phase stabilized vernier chronotron, Rev. Sci. Instr., 1966,
Vol. 37, No. 4, pp. 445-452.

[73] RAHKONEN T., KOSTAMOVAARA J., The use of stabilized CMOS delay lines in the digitization
of short time intervals, Proc. IEEE Symp. Circuits Syst., Singapore, 1991, Vol. 4, pp. 2252-2255.

[74] MOYER G.C., CLEMENTS M. et al., The delay vernier pattern generation technique, IEEE Jour.
of Solid-state Circ., 1997, Vol. 32, No. 4, pp. 551-561.

[75] NUTT R., Digital time intervals meter, Rev. Sci. Instr., 1968, Vol. 39, pp. 1342—1345.

[76] KALISZ J., PAWLOWSKI M., PELKA R., Error analysis and design of the Nutt time-interval
digitizer with picosecond resolution, J. Phys. E. Sci. Instr. 1987, Vol. 20, pp. 1330-1341.

[77] TLACZALA W., BASILADZE S.G., SMIRNOW W.A., Przetwornik czas-kod cyfrowy, Nukleoni-
ka, 1974, t. XIX, No. 9, s. 777-783.

[78] BASILADZE S.G., TLACZALA W., Metoda przetwarzania przedziatow czasowych w kod cyfrowy
w szerokim zakresie pomiarowym, Nukleonika, 1974, t. XIX, No. 6, pp. 551-555.

[79] CHU D.C., The triggered phase-locked oscillator, Hewlett-Packard Journal, August 1978, pp. 8-9.

[80] PLOCIENNIK P., ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., Multichannel interpolator for measurement of
the time resolved distribution, 31 st EGAS, Marseille, 1999, pp. 316-317.

[81] ZIELINSKI M., ZDUNIAK 1., Zastosowanie linii opézniajgcych zbudowanych na strukturach PLD
do wielokanatowego systemu o duzej rozdzielczosci, MWK’99, Zegrze, 1999, t. 3, pp. 149-154.

[82] CITTOLIN S., CMOS data acquisition baseline design, Nucl. Instr. Meth. A, 1994, Vol. 344,
pp- 161-165.

[83] SU D., LOINAZ M., MASUI C., WOOLEY B., Experimental results and modeling techniques for
substrate noise in mixed-signal integrated circuits, IEEE Solid-State Circuits, 1993, Vol. 28,
pp- 420-430.

[84] LEO W., Techniques for nuclear and particle physics experiments, New York, Springer-Verlag,
1994.

[85] LOINAZ M., WOOLEY B., 4 BiCMOS time interval digitizer based on fully-differential, current-
steering circuits, IEEE Solid-State Circuits, 1994, Vol. 29, pp. 707-714.

[86] MECL integrated circuits, Motorola Inc, 1989.

[87] LUBA T., JASINSKI K., ZBIERZCHOWSKI B., Specjalizowane uktady cyfrowe w strukturach
PLD i FPGA, WKL, Warszawa 1997.

[88] PELKA R., KALISZ J., SZPLET R., Nonlinearity correction of the integrated time-to-digital con-
verter with direct coding, IEEE Trans. on Instr. and Meas., 1997, Vol. 46, No. 2, pp. 449-453.

[89] PELKA R., Linearizing transfer characteristics of precision time-interval digitizer with neural
network, Biuletyn WAT, 1995, t. XLIV, No. 10 (518), pp. 53-72.

[90] TADEUSIEWICZ R., Sieci neuronowe, AOWRM, Warszawa 1993.

[91] ZIELINSKI M., CHABERSKI D., GRZELAK S., FRANKOWSKI R., KOWALSKI M., High
resolution real-time multichannel scaler implemented in single FPGA device, XVII IMEKO World
Congress, Dubrovnik, Croatia, June 22-27, 2003, pp. 708-711.

[92] ZIELINSKI M., CHABERSKI D., KOWALSKI M., FRANKOWSKI R., GRZELAK S., High
resolution time interval measuring system implemented in single FPGA device, Measurement, 2004,
Vol. 35, No. 3, pp. 311-317.

[93] CHABERSKI D., GRZELAK S., Remote measurements in time of flight mass spectroscopy, Joint Inter-
national IMEKO TCI1+TC7 Symposium, Germany, [lmenau, 2005, September 21-24, pp. 150-152.

[94] GRZELAK S., CHABERSKI D., FRANKOWSKI R., ZIELINSKI M., KOWALSKI M., System
pomiaru odcinka czasowego implementowany w strukturze FPGA, XXXIV Migdzyuczelniana Kon-
ferencja Metrologow, Wroctaw, 2002, 8—12 wrzesien, t. IIL, pp. 51-56.



320

[95]

[96]

[97]

(98]

[99]
[100]
[101]
[102]
[103]

[104]
[105]

[106]
[107]
[108]

[109]

[110]

[111]
[112]
[113]

[114]

[115]

CHABERSKI D., System pomiaru funkcji intensywnosci strumienia jonow w spektrometrii maso-
wej czasu przelotu, praca doktorska, Wojskowa Akademia Techniczna, 2006.

CHABERSKI D., FRANKOWSKI R., KOWALSKI M., ZIELINSKI M, GRZELAK S., Wielo-
segmentowe linie opdzniajqce i ich zastosowanie w systemach pomiarowych, XXXIV Migdzy-
uczelniana Konferencja Metrologdw, Wroctaw, 2002, 8—12 wrze$nia, t. I11, pp. 7-14.
FRANKOWSKI R., GRZELAK S., KOWALSKI M., CHABERSKI D., ZIELINSKI M., Time-
interval measurements, using tapped delay lines implemented in programmable logical structures,
Proceedings of the 12th IMEKO TC4 International Symposium, Part 2, Electrical Measurements
and Instrumentation, Zagreb, Croatia, 2002, September 25-27, pp. 333-336.

GRZELAK S., CHABERSKI D., ZIELINSKI M., System pomiaru odcinka czasowego z wykorzy-
staniem metody noniusza implementowany w strukturze FPGA, Metrologia Wspomagana Kompu-
terowo, Waplewo, 2003, 26-29 maja, pp. 67-72.

ZIELINSKI M., CHABERSKI D., GRZELAK S., Time-interval measuring modules with short
deadtime, Metrology and Measurement Systems, 2003, Vol. 10, No. 3, pp. 241-251.

ZIELINSKI M., GRZELAK S., CHABERSKI D., FRANKOWSKI R., KOWALSKI M., High resolu-
tion time-interval measuring module with Vernier scale, Elektronika, 2005, No. 2-3, pp. 68-70.
GRZELAK S., Wysokorozdzielcze uktady pomiaru odcinka czasowego dla zastosowan w spektro-
metrii fotonow i jonow, praca doktorska, Wojskowa Akademia Techniczna, 2006.

Virtex - 2.5 V Field Programmable Gate Arrays Product Specification, 2001 April, Technical
Documentation.

KALISZ 1., Jezyk VHDL w praktyce, Wydawnictwa Komunikacji i Lacznosci, Warszawa,
2002.

SKAHILL K., VHDL for programmable logic, Addison-Wesley Publishing Company, 1996.
AUDOIN C., DIMARCQ N., Stochastic models of stable frequency and time sources and their
relationship, IEEE Trans. Instr. Meas., 1993, Vol. 42, No. 3, pp. 682—688.

ALLAN D.W., Statistics of atomic frequency standards, Proc. IEEE, 1996, Vol. 54, No. 2,
pp. 221-230.

BARNES J.A., ALLAN D.W., An approach to the prediction of coordinated universal time, Fre-
quency, 1967, Vol. 5, Nov., pp. 15-20.

LESAGE P., AYI T., Characterization of frequency stability: analysis of the modified Allan variance
and properties of its estimate, IEEE Trans. Instr. Meas., 1984, Vol. IM33, No. 4, pp. 332-336.
COSART L.D., PEREGRINO L., TAMBE A., Time domain analysis and its practical application
to the measurement of phase noise and jitter, IEEE Trans. Instr. Meas., 1997, Vol. 46, No. 4,
pp. 1016-1019.

VERNOTTE F., GROSLAMBERT J., GAGNEPAIN J.J., A new method of measurement of the
different types of noise altering the output signal of oscillators, IEEE Trans. Instr. Meas., 1993,
Vol. 42, No. 6, pp. 968-975.

CASTELLINI G., VIGNOLI V., GABBANI V., 125 MHz ECL digital oscillator synchronizable
both in frequency and in phase, IEEE Trans. Instr. Meas., 1996, Vol. 45, No. 1, pp. 318-320.
WALTER T., Characterizing frequency stability: a continous power-low model with discrete
sampling, IEEE Trans. Instr. Meas., 1994, Vol. 43, No. 1, pp. 69-77.

CRANINCK X., STEYAERT M.J., 4 1,8-GHz low-phase-noise voltage-controlled oscillator with
prescaler, IEEE J. Solid-State Circ., 1995, Vol. 30, No. 12, pp. 1474-1482.

NOVOF LI, AUSTIN J., KELKAR R., STRAYER D., Wyatt S., Fully integrated CMOS phase-
locked loop with 15 to 240 MHz locking range and [150 ps jitter, IEEE J. Solid-State Circ., 1995,
Vol. 30, No. 11, pp. 1259-1266.

MCNEILL J.A., Jitter in ring oscillators, 1EEE J. Solid-State Circ., 1995, Vol. 32, No. 6,
pp- 870-879.



321

BERKEL W., KOFFMANE G., EATOCK F.L., SCHMID P., HOPKE H., SNACKERS H.J,,
500 MHz and 300 MHz programmable pulse generators, Hewlett-Packard J., 1990, pp. 64-75.
GIOVANINI T., Simple approach optimizes ECL clock networks, Microwaves & RF., 1992,
pp- 87-93.

COSART L.D., PEREGRINO L., TAMBE A., Time domain analysis and its practical application
to the measurement of phase noise and jitter, IEEE Instr. and Meas. Techn. Conf., Brussels, 1996.
HASSE L., SPIRALSKI L., Szumy elementow i uktadow elektronicznych, WNT, Warszawa, 1981.
OSIOWSKI J., SZABATIN J., Podstawy teorii obwodow, WNT, Warszawa, 1995, t. 3.

JENKINS A., GOULD R.W., GEDCKE D., Quantitative X-Ray Spectrometry, Marcel Dekker,
New York, 1995.

APPLICATION NOTE 50, [Instrumentation for fluorescence lifetime spectrometry, EG&G
ORTEC, www.ortec.com.

ZIELINSKI M., Digital gated single-particle counting system, the errors analysis, Instrumentation
and Measurement, I[EEE Transactions on Volume 49, Issue 5, Oct. 2000, pp. 1069-1076.
ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., PLOCIENNIK P., The counting errors in real-time multichan-
nel scaler, 29 th EGAS, Berlin, 1997, pp. 440—441.

ZIELONKO R., O optymalizacji algorytmu pomiaru czasu i czestotliwosci w obecnosci zaktocen
o rozkladzie Poissona, Zeszyty Naukowe Politechniki Gdanskiej, Elektronika, XXV, 1970,
No. 153, pp. 69-80.

ANS5 1, Pulse-processing electronics for single-photon counting, EG&G ORTEC.

GICHMAN LI, SKOROCHOD A.W., Wstep do teorii procesow stochastycznych, PWN, War-
szawa, 1968.

PAPOULIS A., Prawdopodobienstwo, zmienne losowe i procesy stochastyczne, WNT, Warszawa,
1972.

KINGMAN J.E.C., Poisson Processes, Oxford University Press, New York, 1993.

BARTLETT M.S., 4n introduction to stochastic processes, Cambridge, 1978.

JAWORSKI J., Matematyczne podstawy metrologii, WNT, Warszawa, 1979.

SOBCZYK K., Stochastyczne rownania rozniczkowe, WNT, Warszawa, 1996.

SOBCZAK W., Metody statystyczne w elektronice, WNT, Warszawa, 1971.

SNYDER D.L., Random point processes, John Wiley & Sons, New York, 1975.

JENKINS A., GOULD R.W., GEDCKE D., Quantitative X-Ray Spectrometry, Marcel Dekker,
New York, 1995.

Rubidium frequency standards, Tekelec - Temex, http://www.tekelec-temex.com, 1998.

BARNES J.A., CHI A.R., CUTLER L.S. et al., Charakterization of frequency stability, IEEE
Trans. Instr. Meas., 1971, Vol. IM-20, No. 2, pp. 105-20.

RUTMAN ., Characterization of phase and frequency instabilities in precision frequency
sources: fiteen years of progress, Proc. IEEE, 1978, Vol. 66, p. 1048.

RUTMAN ., WALLS F.L., Characterization of frequency stability in precision frequency
sources, Proc. IEEE, 1991, Vol. 79, p. 952.

BREGNI S., Clock stability characterization and measurement in telecommunications, 1EEE
Trans. Instr. Meas., 1997, Vol. 46, No. 6, pp. 1284-1294.

KROUPA V., Frequency stability: Fundamentals and measurements, IEEE Press, New York,
1983.

ZIELINSKI M., KOWALSKI M., CHABERSKI D., GRZELAK S., FRANKOWSKI R., System
do pomiaru rozmycia czasowego generatorow i jego zastosowania, MWK2008, Waplewo, 2008,
S4, p. 105.

DYGDALA R.S., FUSO F., ARIMONDO E., ZIELINSKI M., Applications of a box-car in pulsed
laser spectroscopy, 26th EGAS Conf, Barcelona, 1994, pp. 305-306.



322

[144]
[145]
[146]
[147]
[148]

[149]

[150]

[151]

[152]
[153]

[154]

[155]

[156]

[157]
[158]
[159]

[160]

ZIELINSKI M., PLOCIENNIK P., KARASEK K., Budowa i zastosowanie w systemach pomia-
rowych synchronizowanego generatora wzorcowego, KKM’98, Gdansk, 1998, t. 3, pp. 143-150.
ZIELINSKI M., KARASEK K., ZAWADZKA A., DYGDALA R.S., Ocena stabilnosci generatora
przy pomocy wielokanatowego systemu zliczajgcego, MWK’99, Zegrze, 1999, t. 3, pp. 143-148.
ZIELINSKI M., Sprawozdanie z realizacji projektu badawczego: Projektowanie i budowa systeméw
pomiarowych do badania zaleznosci czasowych, pracujgcych w czasie rzeczywistym, KBN, 1999.
PELKA R., KALISZ J., SZPLET R., Nonlinearity correction of the integrated time-to digital
converter with direct coding, IEEE Trans. Instrum. Meas., 1997, Vol. 46, No. 2, pp. 449-452.
KALISZ J., Review of methods for time interval measurements with picosecond resolution, Metro-
logia, 2004, Vol. 41, No. 1, pp. 17-32.

BARONTI F., FANUCCI L., LUNARDINI D., RONCELLA R., SALETTI R., On the differential
nonlinearity of time-to-digital converters based on delay-locked-loop delay lines, IEEE Transac-
tions on Nuclear Science, 2001, Vol. 48, No. 6, pp. 2424-2431.

ZIELINSKI M., CHABERSKI D., KOWALSKI M. GRZELAK S., FRANKOWSKI R.,
PLOCIENNIK P., Time of flight mass spectrometer monitoring system implemented in single
FPGA device, International Multi Conference on Systems, Signal & Devices, Summary Proceed-
ings, 2007 March 19-22, Tunisia, p. 333.

BIELSKI A., CIURYLO R., Podstawy metod opracowania pomiarow, Wydawnictwo Uniwersyte-
tu Mikotaja Kopernika, Torun, 2001.

TAYLOR J.R., Wstep do analizy bledu pomiarowego, PWN, Warszawa, 1995.

JAWORSKI J., Matematyczne podstawy metrologii, Wydawnictwa Naukowo-Techniczne, War-
szawa, 1979.

DYGDALA R.S., KARASEK K., GIAMMANCO F., KOBUS J., PABJANEK-ZAWADZKA A.,
RACZYNSKI A., ZAREMBA 1., ZIELINSKI M., Three-photon ionization of Ca, J. Phys. B: At.
Mol. Opt. Phys., 1998, Vol. 31, pp. 2259-2278.

DYGDALA R.S., ZAWADZKA A., LISAK D., PLOCIENNIK P., TRAWINSKI R.S., Investigation of
highly excited states of calcium by three-photon ionization, Eur. Phys. J. D, 2004, Vol. 30, pp. 15-22.
DYGDALA R.S., KARASEK K., STEFANSKI K., ZAWADZKA A., RUMIANOWSKI R.,
ZIELINSKI. M., The plasma phenomena in three-photon ionization of Ca, J. Phys. D: Appl. Phys.,
2000, Vol. 33, No. 1, pp. 41-53.

ZIELINSKI M., DYGDALA R.S., PLOCIENNIK P., Counting errors in a real-time multichannel
scaler, Rev. Sci. Instrum., 1998, Vol. 69, No. 1, pp. 299-305.

GIAMMANCO F., Collective effects in laser multiphoton ionization, I Experimental results, Phys.
Rev. A, 1989, Vol. 40, pp. 5160-5170.

KHAN M.A., KHAWAIJA E.E., AL-JUWAIR H.A., J. Phys. B: At. Mol. Phys., 1990, Vol. 23,
pp. 533-539.

GIAMMANCO F., SPINELLI N., Plasma collective effects in atomic physics, 1996, pp. 108—126.

MEASUREMENTS OF THE ATOMIC BEAM COMPOSITION
USING TIME-OF-FLIGHT SPECTROMETER

In this paper the problem of isotopic composition measurement of the atomic beam by time-of-flight
spectrometer is discussed. The first part of the paper contains introduction, which explains the mass
spectrometry and describes the measurement system for an investigation of the atomic beam isotopic
composition. In the second part, the measurement units are presented and their precision is discussed, the
sources of errors are shown and the methods of their limit and reduction are presented. The experimental
results are shown and discussed at the end.
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WIRY OPTYCZNE
JAKO ZNACZNIKI FAZY W POLU OPTYCZNYM

Niniejsza praca poswigcona jest interferometrii na wirach optycznych; zawiera opis rodzaju nie-
cigglosci w polu optycznym, znanym jako wir optyczny. W publikacji tej sa zaprezentowane metody
generowania sieci wird6w optycznych, ze szczegdlng uwaga zwrdcona na metody interferencyjne.
Przestawione fizyczne podstawy na temat wird6w optycznych stanowig podstawe do technicznych
realizacji systemOéw pomiarowych. Prezentowane sposoby lokalizacji centrow wirdw optycznych
opisane zostaly szczegotowo ze wzgledu na znaczenie lokalizacji punktoéw wirowych w zastosowaniu
wirdw optycznych jako znacznikéw fazy w polu optycznym. Uzyskane doktadnosci lokalizacji zosta-
ly przeanalizowane w potaczeniu z przewidywanymi zaktéceniami. Wiedza na temat lokalizacji
punktow wirowych moze by¢ uzyteczna do obliczenia wlasciwosci pola optycznego lub mierzonego
obiektu. W niektorych przypadkach moze by¢ konieczna znajomos¢ znakéw tadunkéw topologicz-
nych zlokalizowanych wirdw optycznych. W pracy tej przedstawione sa dwie metody okreslenia
znaku wiru optycznego.

1. WPROWADZENIE

Zainteresowanie wirami optycznymi rozpoczeto si¢ w drugiej potowie lat 70. XX w.
Od prac opublikowanych przez Berryego i Nye’a 0 poswigconych rozpraszaniu mi-
krofal na antarktycznej pokrywie lodowej. Okazalo si¢, ze w wigzkach rozproszonych
propaguja si¢ liczne defekty fazowe, w tym punktowe niecigglosci nazywane wow-
czas osobliwosciami $srubowymi. Zapoczatkowana przez tych autoréw teoria stosuje
sie do catego zakresu widma fal elektromagnetycznych, w tym réwniez fal §wietlnych.
W latach 80. i 90. ubiegltego wieku pojawito si¢ wiele prac poswieconych teorii i za-
stosowaniu wiréw optycznych. Obecnie mamy juz z tej tematyki wydawnictwa ksigz-

* Katedra Metrologii Elektronicznej i Fotonicznej, Politechnika Wroctawska.
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kowe [5], [63], [75]. Pod koniec lat 90. XX w. zaczgto moéwi¢ o nowej gatezi wspot-
czesnej optyki, ktorej nadano nazwe singular optics. Z kazdym rokiem liczba publika-
cji dotyczacych wiré6w optycznych wzrasta. Dla przyktadu zamieszczony jest wykres
sporzadzony przez A.S. Desyatnikova, L. Tornera i Yu. S. Kivshara, przedstawiajacy
ilo§¢ publikacji z dziedziny ,,nonlinear singular optics”, ktore ukazaty si¢ w czasopi-
smach recenzowanych od 1994 roku [22].
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Rys. 1. Liczba publikacji z dziedziny ,,nonlinear singular optics”,
ktére ukazaty si¢ w czasopismach recenzowanych w kolejnych latach [22]
Fig. 1. The number of papers in the field of nonlinear singular optics cited in this review
vs. the publication year [22]

Warto wspomnie¢, ze wiry optyczne majg rowniez swoja prehistori¢. Prapoczat-
kow optyki niecigglo$ci mozna si¢ doszukiwa¢ w opublikowanej w 1830 roku teorii
teczy i odwzorowania punktu przez osiowo-symetryczny uktad optyczny (plamka
Aire’go) [10]. Wiry optyczne wpisujg si¢ w modny nurt badan nad niecigglosciami
w szerokiej klasie pol skalarnych i wektorowych obecnych w roznych galeziach fizyki
(np. fizyka ciala stalego [48], teoria fazy nadciektej [2], mechanika kwantowa [16]).
Najbardziej zaawansowane prace z dziedziny wirow optycznych zwigzane sg z putap-
kowaniem i manipulowaniem mikroczgstkami przez manipulatory optyczne (optical
tweezers) [7], [35], [69]. Urzadzenia te znalazly szerokie zastosowanie w mikrobiolo-
gii. Jednym z ciekawszych zastosowan wirdw optycznych jest wykorzystanie punkto-
wej niecigglosci fazy pola optycznego w teleskopie [46]. Teleskop ten ma w swoim
wnetrzu maske wytwarzajaca wir optyczny, ktory wykorzystany jest do wygaszania
swiatla obserwowanej gwiazdy. Ostabienie tak silnego zrodla §wiatta umozliwia ob-
serwacj¢ planet. Prowadzone sg rowniez prace nad zastosowaniem wiré6w optycznych
w technice $wiattowodowej [40], [70] oraz w kryptografii kwantowej [19]. Najbar-
dziej reprezentatywna pracg przedstawiajaca cechy fizyczne niecigglosci optycznych
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jest praca J.F Nye’a Natural focusing and fine structure of light [63]. Obecnie wiry
optyczne sg obiektem zainteresowania wielu osrodkéw naukowych na swiecie, wsrod
nich znajduje si¢ Katedra Metrologii Elektronicznej i Fotonicznej Politechniki Wro-
ctawskiej, w ktdrej prowadzone sa prace w zakresie interferometrii na wirach optycz-
nych. Jest to stosunkowo niedawno powstata gataz interferometrii, w ktorej pozadana
jest obecno$¢ niecigglosci fazowych w polu optycznym, a ich potozenie jest wykorzy-
stywane do pomiaru wlasciwosci optycznych.

1.1. INTERFEROMETRIA NA WIRACH OPTYCZNYCH

Wir optyczny, jako punktowa niecigglos¢ w rozktadzie pola optycznego [31], moze
wystepowac jako obiekt niepozadany lub moze by¢ sztucznie wprowadzony w pole
interferencyjne. Istnieje wiele metod generacji wiréw optycznych, a jedng z nich, umoz-
liwiajaca powstanie sieci wirdbw optycznych, jest metoda interferencyjna wykorzysty-
wana w opisywanych eksperymentach [53]. Niniejsza praca poswigcona jest zastosowa-
niu wirdw optycznych w interferometrii na wirach optycznych (IWO). Nieciaglosci
fazowe, wlaczajac w to wiry optyczne, z powodu wystgpowania nicokreslonej wartosci
fazy utrudniajg analiz¢ interferograméw. Dlatego wymagajg bardziej ztozonych metod
analizy lub w standardowej analizie sa pomijane. W technice IWO analizowane sa wta-
$nie nieciagtosci fazowe i ich otoczenie. Wykorzystanie nieciggtosci fazowych do anali-
zy pola optycznego wymaga ich precyzyjnego zlokalizowania w obrazie interferencyj-
nym, a nastgpnie analizy ich wzajemnego rozmieszczenia. Znajomo$¢ zmian geometrii
sieci wirow umozliwia uzyskanie wartosci wielkosci mierzonych. Poniewaz wir optycz-
ny jest punktem ciemnym, w ktérym poziom sygnatu wynosi zero, pomiar potozenia
takiego punktu nie powinien odbywac si¢ wprost, ale na podstawie rozktadu fazy pola
w okolicy wiru optycznego. Taki pomiar wymaga opracowania metod identyfikacji
charakterystycznych cech pola optycznego w sgsiedztwie wiru. Uzyskany metodg de-
dukcyjna model wiru optycznego nie moze by¢ bezposrednio wykorzystany do lokaliza-
cji wirow optycznych oraz do okreslenia ich znakéw, ze wzgledu na zespolong amplitu-
de fali pola optycznego charakterystyczng dla wiru optycznego. Konieczne staje si¢
potaczenie istniejacego opisu z informacja uzyskana droga indukcyjna. Matematyczny
i fizyczny opis wiru optycznego oraz jego propagacji jest dobrze znany i przedstawiany
w literaturze [62], [66]. Istnieje analityczny opis wiru optycznego oraz wiazki, w ktorej
taka struktura jest propagowana. Wiele trudniejszy, ze wzgledu na stopien skompliko-
wania, jest opis analityczny wigzek propagujacych grupy wirdw optycznych. Z tego
samego powodu nie sg wykorzystywane rownania analityczne do obliczania lokalizacji
punktéw wirowych w polu optycznym. Do tego celu wykorzystuje sie¢ wytacznie proce-
dury numeryczne (punkt 2). Okreslenie potozen punktow wirowych w zaleznosci od
wartosci wielkosci oddziatujacej mozliwe jest po przeprowadzeniu eksperymentu
w uktadzie rzeczywistym interferometru na wirach optycznych lub z wykorzystaniem
jego modelu. Okreslenie wptywu wielkosci oddziatujacej na potozenie punktow wiro-
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wych w tym wypadku najlepiej jest okreslic w sposob indukcyjny. Rozwigzanie tego
zagadnienia okre$lanego w metrologii jako ,,problem wprost” [13] jest pierwszym eta-
pem tej pracy. Nastepnie to zagadnienie jest odwracane i na podstawie analizy struktury
sieci punktow wirowych wyznaczana jest warto$¢ wielkosci mierzonej (problem od-
wrotny). Potaczenie modelu teoretycznego, obejmujacego wir optyczny z eksperymen-
tem, w ktorym wykorzystane sg sieci wirow, umozliwia okreslenie cech podajacych
lokalizacj¢ punktow wirowych w analizowanym obszarze pola optycznego oraz okre-
slenie znakow ich tadunkow topologicznych. Lokalizacja weztow sieci wirdw optycz-
nych powstatych z wykorzystaniem techniki IWO jest podstawa do dalszej czgsci pracy
nad wykorzystaniem niecigglosci fazowych w polu optycznym do celow pomiarowych.
Okreslenie warto$ci wielkosci mierzonej wymaga opracowania metod do analizy struk-
tury sieci oraz metod interpretacji uzyskanych danych.

1.2. WEASCIWOSCI NIECIAGEOSCI FAZY W POLU OPTYCZNYM

Pojedynczy wir optyczny jest zwigzany z punktowa izolowang nieciggloscia
w rozktadzie fazy w polu swietlnym [31], [75]. Na rysunku 2 przedstawiono przekroj
frontu falowego, ktéry zawiera pojedynczy wir. Linie rownej fazy zbiegaja si¢ w jed-
nym punkcie, w ktérym wartos¢ fazy jest nieokreslona (jest to izolowany punkt oso-
bliwy w rozktadzie fazy pola optycznego), linie te moga mie¢ warto$ci z przedzialu
<0,2m> lub <—mt,m> (zaleznie od przyjetej konwencji).
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Rys. 2. Linie roéwnej fazy wokot punktu wirowego:
a — dla fali opisanej wzorem (1); b — dla wiazki gaussowskiej z wirem
Fig. 2. Equiphase lines around the vortex point:
a — for wave descripted by formula (1); b — for gaussian beam with optical vortex

Najprostsze rownanie spetniajace rownanie Laplace’a, ktdre opisuje monochro-
matyczna, liniowo spolaryzowana fale przenoszaca wir optyczny ma nastepujaca po-
sta¢ [31]:
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U™ =(a+ib)" = A™ exp(+ind) (1)

gdzie:

U - amplituda zespolona,

A — amplitudg fali,

n  —liczba catkowita okresla warto$¢ topologicznego tadunku wiru optycznego,

a, b — warto$¢ rzeczywista i urojona funkcji,

0 — warto$¢ fazy.

Jezeli warto$¢ fazy wynosi +n6, to rownanie (1) opisuje fale przenoszaca dodatni
wir, jezeli natomiast warto$¢ fazy wynosi —n6, to mamy ujemny wir optyczny. Wyra-
zenie to jest rozbiezne przy odleglosci od centrum wiru optycznego dazacej do nie-
skonczonos$ci, powinno zatem by¢ traktowane jako przyblizony opis rzeczywistych
wigzek.

Topologiczny znak wiru optycznego (fadunek topologiczny [9], [36]) definiuje si¢
przez wyrazenie [20], [71] z uzyciem nastgpujacej zaleznos$ci:

so b d9=i§ VOdR )
27 JG 279G

gdzie:

G —nie przecinajaca si¢ krzywa zamkni¢ta nie przechodzaca przez nieciagtos¢ fa-
Zowa 1 nie zawierajgca innej nieciagglosci oprocz badane;,

R — wektor potozenia,

0 — warto$¢ fazy.

Wartoscia wyrazenia (2) sg liczby catkowite, ktorych znak okresla znak tadunku
topologicznego wiru, a warto$¢ jest rOwna wartosci tego tadunku.

Z warunku cigglosci, jaki musi spelnia¢ amplituda zespolona U fali $wietlnej wy-
nika, ze w punkcie, w ktorym jest wir optyczny amplituda (i natezenie) fali musi wy-
nosic zero.

Kolejng charakterystyczna cecha wiazek przenoszacych wir optyczny jest azymu-
talna faza okres$lona wyrazeniem exp{—in@} (rown. (1)). Wyrazenie to jest odpowie-

dzialne za helikalny ksztatt frontu falowego tych wiagzek oraz za stowarzyszony z nimi
niezerowy moment pedu.

Os helikoidy, przedstawionej na rysunku 3, lezy wzdtuz kierunku rozchodzenia si¢
fali i jest zbiorem punktow, w ktorych faza jest nieokreslona. W przekroju plaszczy-
zng otrzymujemy obraz linii rownej fazy zbiegajacej si¢ do punktu, czyli wir optyczny
[14], [73] (rys. 2). Skrecony front falowy wystepujacy w najblizszym otoczeniu wiru
optycznego nie musi mie¢ ksztaltu regularnej helisy. Dalej znajduje si¢ przyktad
niejednorodnego rozktadu fazy w poblizu wiru optycznego zaczerpniety z pracy
M.R. Dennisa.
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Rys. 3. Przyktad heliakalnych fal. Przedstawiono helikalne fronty falowe
dla tadunkoéw topologicznych: a —m =1, b) —m =—1 [51]
Fig. 3. Example of helical waves. Represented are the wave fronts of helical modes
for the topological charge: a—m=1,b—m=-1[51]
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Rys. 4. Dwie powierzchnie rownej fazy w otoczeniu wiru optycznego:
a — jednorodny helikalny front falowy, b — niejednorodny front falowy [21]
Fig. 4. Two surfaces of constant phase in the vicinity of a twisted wave dislocation:
a —uniform twist, b — nonuniform twist [21]

Kierunek obrotu helikalnego frontu falowego determinuje znak tadunku topolo-
gicznego. Jesli front falowy ulega skrgceniu zgodnym z kierunkiem wskazowek zega-
ra, analizujac wzdtuz kierunku propagacji, to znak wiru bedacego w jego centrum jest
dodatni, w przypadku lewoskretnej helikoidy — wir ma znak ujemny [8].

Helikalny ksztalt frontu falowego jest odpowiedzialny za niezerowy moment pedu
fali swietlnej [6], ktory z kolei sprawia, ze wiry sg stabilng strukturg w ramach frontu
falowego. W sktad catkowitego momentu pedu fali Swietlnej wchodzi rowniez mo-
ment pedu zwigzany z jej polaryzacja. Przez analogie do fizyki atomu, gdzie elektro-
nowi krazacemu wokot jadra przypisuje sie wlasny moment pedu — spin oraz orbitalny
moment pgdu, moment pedu fali $wietlnej zwiazany z wirem optycznym nazywamy
orbitalnym momentem pedu. Z niezerowego momentu pedu wynika rowniez fakt, iz
wiry optyczne powstaja lub zanikajg parami (dodatni z ujemnym). Poniewaz wiry
optyczne wskazujg wiele podobienstw do czastek natadowanych, czasem okresla si¢ je
mianem quasi-czastek.

Istnienie niezerowego momentu pedu w wigzkach przenoszacych wiry optyczne
zostalo potwierdzone do$wiadczalnie. Dobrym przyktadem jest tu eksperyment wyko-
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nany przez H. He, M. Friese, N. Heckenberga i H. Rubinsztein-Dunlopa [38]. Polegat
on na tym, ze zawiesing drobnych czgstek, o duzym wspoétczynniku absorpcji, oswie-
tlono falg $§wietlng przenoszaca wiry optyczne. Absorpcji fali $wietlnej przez cza-
steczki zawiesiny towarzyszylo przekazanie momentu pedu z fali do czasteczek.
W efekcie czego zawiesiny wirowaly w lewo lub w prawo zaleznie od znaku oddzia-
hujacego z nimi wiru.

W punkcie, w ktérym wystepuje osobliwos¢ fazy fali Swietlnej o amplitudzie ze-
spolonej U, warto$¢ rzeczywista funkcji U (Re(U)) oraz warto§¢ urojona funkcji
U (Im(U)) wynosza zero [30], [33], [75]:

Re(U) =0 G
Im(U) =0
N
.
A
/
/s

Rys. 5. Przyklady ilustrujace przecigcie linii zerowych Re(U) (linia ciggta) i Im(U) (linia przerywana):
a — dla wiru optycznego m = 1, b — dla wiru optycznego m = -3 [56]
Fig. 5. Plot of lines Re(U) = 0 (solid lines) and Im(U) = 0 (dashed lines):
a — for optical vortex m = 1, b — for optical vortex m = -3 [56]

Amplitude zespolong U fali $wietlnej (gdy z = const) mozna przedstawi¢ w postaci
U(x, ) = Ure(x, ) + i-Unn(x, y) 4

gdzie Ure(x, y) jest czeScig rzeczywista amplituda zespolona fali swietlnej U(x, y),
a Um(x, y) — czescig urojona.

W punkcie przecigcia linii zerowych funkcji Ure i Ui faza fali jest nieokreslona,
a wokot tej osobliwosci rozbudowuje sie¢ wir optyczny (rys. 5). Nalezy podkresli¢, ze
wir optyczny to nie tylko punkt osobliwy — nazywany ,,punktem wiru”, ale otoczenie
tego punktu. W tréjwymiarowym obrazie wir optyczny oznacza t¢ czes¢ frontu falo-
wego, ktora ma heliakalng geometrie.

W czasie propagacji w wolnej przestrzeni wiry moga by¢ tworzone lub niszczone,
lecz catkowity topologiczny tadunek zostaje zachowany [31]. Ogolnie rzecz biorac,
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w miejscach, w ktorych wystepuje nieokreslonos¢ fazy, tworzone sg blizniacze tadun-
ki topologiczne o tej samej wartosci, lecz przeciwnych znakow.

; T
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\

Rys. 6. Linie rownej fazy pomigdzy dwoma wirami optycznymi:
a — przeciwnych znakow (wir dodatni i ujemny); b — tych samych znakéw (wiry dodatnie) [56]
Fig. 6. Equiphase lines of two vortices:
a — one negative and one positive vortex; b — two positive vortices [56]

Na rysunku 6 przedstawione sg dwa rozktady fazy pola optycznego, dla dwoch par
wirdw. Latwo zauwazalne jest podobienstwo pomiedzy rozktadem fazy pola optycznego
pomiedzy dwoma wirami a rozktadem linii sit pola elektrycznego wytworzonego przez
dwa ladunki elektryczne o przeciwnych lub tych samych znakach. Rysunek 6b przed-
stawia dwa bliskie sobie wiry rownoimienne, w ktorych sasiedztwie nie ma wiréw prze-
ciwnego znaku. Tego typu fronty falowe sa trudne do uzyskania i utrzymania podczas
propagacji fali. O mozliwosci praktycznej realizacji pisza 1. Freund, N. Shvartsman oraz
V. Freilikhen [29], opisujac nieciaglosci wystepujace w polach speklowych, np. uktad
wirdw przedstawiony przez nazwany dyslokacja ,,combo”.

Dany front falowy moze zawiera¢ liczny zbidr wird6w optycznych, dla ktorych
mozna sformutowaé nastepujaca regute znakow: Dwa sgsiednie wiry, polgczone linig
rownej fazy muszq byc¢ przeciwnych znakow [31].

Aby przedstawi¢ proste zastosowanie reguly znakow, rozwazmy obszar, w ktorym
znajduja si¢ dwa sasiednie wiry R 1 Q ze znakami odpowiednio (+) i (-). Jesli mamy
wir-blizniak, stworzony pomiedzy R i Q, to reguta znakow wymaga nastepujacej kon-
figuracji: R(—)(+)Q i zakazuje konfiguracji R(+)(—)0.

Trzy wnioski wynikajace z reguty znakow:

i.  Znak kazdego pojedynczego wiru w polu falowym automatycznie ustala znaki
wszystkich wird6w w tym polu.

ii. Jesli znak wiru znajdujacego si¢ w polu falowym zostanie zmieniony, znaki
wszystkich pozostatych wiréw musza ulec zmianie.

iii. Znak pierwszego wiru tworzonego podczas ewolucji pola falowego ustala
znaki wszystkich przysztych wirow [31].
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Jedna z metod zaproponowang przez I. FreundA i N. ShvartsmanA [30], [31], stu-
73cg do okreslania znakdéw zbioru wird6w optycznych powstatych w optycznym polu
speklowym, jest metoda czarno-bialych map. Metoda ta wymaga wykres$lenia dwoch
map. Jedna z tych map przedstawia znak gradientu fazy wzdtuz osi x, a druga — znak
gradientu fazy wzdtuz osi y. Po ztozeniu ich razem powstaje wykres, na ktérym wi-
doczne sg punkty przecigcia ¢.=0p/0Ox oraz ¢,=0p/0y. Punkty te wyznaczaja potozenie
wir6w optycznych.

<)

a)

Rys. 7. Przyktad czarno-biatych map. Mapa: a — przedstawia powstate kontury
z nalozenia dwoch map (b) i (c). Mapa b — dla ¢x, ¢ — dla ¢y. Kolor czarny oznacza obszar dodatni,
kolor biaty oznacza obszar ujemny [34]
Fig. 7. Example of black-white maps. Map: a — show outline arise from two maps (b) and (c).
b — Map of ¢.. ¢ — Map of ¢,. Black colour marked positive region, white colour marked negative region [34]

Na rysunku 7 kolor biaty przypisany jest obszarowi, w ktéorym rozwazana funkcja
ma warto$ci dodatnie, kolor czarny oznacza, iz funkcja ma wartosci ujemne. Analiza
gradientu rozktadu przedstawionego na dwoch mapach (rys. 7b i 7¢) w okolicy punktu
przecigcia umozliwia okreslenie znaku wiréw optycznych.

Pierwsze prace z tematyki wirow optycznych dotyczyly pdl optycznych wytwo-
rzonych przez fale monochromatyczne. W roku 2002 M.V. Berry stwierdzil, ze moz-
liwe jest obserwowanie roznobarwnego rozktadu natezenia w poblizu wiru optyczne-
go [11], [12]. J. Leach oraz M.J. Padgett zaproponowali do§wiadczenie, w ktorym
zaobserwowali ten efekt [45]. Fizycy z Uniwersytetu w Glasgow twierdza, ze $wiatlo
biale zawierajace wiry optyczne moze by¢ zastosowane w kwantowej komunikacji
[5], [22] oraz do pulapkowania i manipulowania mikroczastkami biologicznymi
w urzadzeniach nazywanych manipulatorami optycznymi (ang. optical tweezers) [5],
(71, [35].

Typowe pole optyczne zawiera duzg liczbe wird6w optycznych. Wytworzenie pola
wolnego od takich struktur wymaga precyzyjnie kontrolowanych warunkow, a kazde
zaburzenie wprowadzone do tak wygenerowanej wiazki powoduje powstanie wirO6w
optycznych. Aby zda¢ sobie sprawe jak trudno jest uzyska¢ monochromatyczna wigz-
ke wolng od wiréw optycznych, wystarczy zda¢ sobie sprawe, ze jest to rtOwnowazne
z uzyskaniem pola wolnego od spekli, z ktorymi wiry optyczne sa $ci$le zwigzane
[30], [32]. Ta wlasciwo$¢ wirow optycznych okreslana jest zwrotem generic [63],
ktore nie ma jeszcze powszechnie przyjetego polskiego tlumaczenia.
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Rys. 8. Rozklad natezenia $wiatta w plaszczyznie obserwacji modow LG, dla nastepujgcych warto$ci
parametrow pil: (a)p=1;1=0;(b) p=0;1=1;(c) p=0;1=3; (d) p = 1;1=2. Wiazki b, ¢, d zawieraja
wir optyczny. Skala osi z nie jest zachowana [56]

Fig. 8. Light intensity distribution In LG modes In the beam waist plane:
@p=11=0;b)p=0;1=1;(c) p=0;1=3; (d) p=1; 1= 2. Waves b, ¢ and d include optical vortices.
The plots have different z-scales

W typowym koherentnym polu optycznym wiry optyczne, podobnie jak spekle,
wystepuja w duzej ilosci, ale rozpatrywane pojedynczo sa drobnymi fragmentami
catej wigzki. Latwo jest rowniez uzyskac wiazki, dla ktorych pojedyncze wiry optycz-
ne sg dominujgcymi strukturami. Przyktadem mogg tu by¢ tak zwane mody Laguerra—
Gaussa (LG) promieniowania laserowego. Rozktad amplitudy w wiazce LG mozna
przedstawic¢ za pomoca nastepujacego wyrazenia [66]:
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— znormalizowana stata, wo — okresla rozmiar ,,plam-
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wartos¢ okresla punkt, w ktorym amplituda o wartosci maksymalnej \/z w centrum
wiagzki (p =0) osigga warto$¢ e razy mniejsza \/E / e (p=w,); zr — zakres Rayleigha
(zp=kw} / 2) — opisuje warto$ci, dla ktérych natezenie osiaga polowe warto-
ci; atan(z/ ZR) — faza Gouya, ktora zmienia si¢ od 0 dla z = 0 do —n/2 dla z =
R. — promien krzywizny, dla z = 0 mamy R_ =oo — front falowy jest ptaski, dla z >>z,
front falowy staje sie sferyczny; L',(x) — wielomian Laguerre’a, / = m — n oraz p =
min(n, m). Zamiennie z oznaczeniem u-S stosowane jest rowniez oznaczenie u,@c .

Dalej przedstawionych jest pare przyktadow rozkladu natgzenia $wiatla w plasz-
czyznie obserwacji modow LG',.

2. METODY GENEROWANIA WIROW OPTYCZNYCH

Istnieje wiele metod generowania wirdw optycznych powstatych na potrzeby r6z-
nych zastosowan. Dalej, w sposob skrotowy, opisanych jest kilka najpopularniejszych
metod, takich jak: metoda holograficzna, metoda soczewek cylindrycznych, metoda
spiralnej ptytki fazowej, metoda podziatu frontu falowego oraz metoda interferencyj-
na. Ze wzgledu na wykorzystanie w technice Interzerometrii na wirach optycznych
najwiecej uwagi poswiecono metodzie Interzerencyjnej. Metoda ta byta wykorzysty-
wana do generacji sieci wirdw optycznych na potrzeby przeprowadzonych ekspery-
mentéw. Opisane metody nie stanowia wszystkich mozliwych do wykorzystania spo-
soboéw otrzymywania helikalnych frontéw falowych, mozna wymieni¢ jeszcze takie
metody, jak: separacja modow laserowych [1], [6], [39], [75] czy metode opierajaca
si¢ na wykorzystaniu zjawisk nieliniowych [3], [49].

Opisywane metody generacji wird6w optycznych zostaly stworzone w celu sztucz-
nego wprowadzenia wirdw optycznych w pole optyczne jako obiektow dominujacych,
tworzacych okre$long struktur¢. Samo uzyskanie wiréw optycznych, nieregularnie
rozmieszczonych, nie jest trudne. Typowe pole optyczne zawiera duzg liczbe wirdw
optycznych, ktorych wystgpowanie jest $cisle zwigzane z wystgpowaniem spekli [30],
[32]. Ta wlasciwos¢ wirdéw optycznych okreslana jest zwrotem generic [63].

2.1. METODA HOLOGRAFICZNA

Metoda holograficzna jest niewatpliwie najpopularniejsza i najczesciej opisywana
w literaturze [39], [52], [68], [75]. Do generowania wiazek z wirami stosowane sa
specjalnie zaprojektowane hologramy syntetyczne. Zaleta metody holograficznej jest
jej duza elastyczno$é, dzigki czemu w tatwy sposob mozna zaprojektowaé hologramy
generujace nawet skomplikowane uktady wirdw optycznych. Ponadto przy nieduzych
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wymaganiach, co do parametréw hologramow, procedura ta nie wymaga uzycia wy-
specjalizowanego sprzetu.

W metodzie holograficznej wigzka ulega dyfrakcji na specjalnie wytworzonym ho-
logramie syntetycznym. Zamiast wytwarza¢ hologram klasyczna metoda, zostaje on
wygenerowany za pomocg komputera (obliczany jest uktad prazkow). Wydrukowanie
tak powstalego uktadu prazkéw na folii, z uzyciem drukarki laserowej o rozdzielczo-
$ci 600 dpi, umozliwia otrzymanie holograméw o niskiej jakosci nadajacych si¢ na
pokazy w pracowniach studenckich. Najwyzszej jakosci hologramy uzyskuje si¢ dzie-
ki zastosowaniu litografii elektronowej. Obecnie dynamicznie zmieniajace si¢ struktu-
ry uktadéw prazkow w doswiadczeniach uzyskiwane sa za pomoca sterowanej kom-
puterowo matrycy ciektych krysztatow.

c) d)

Rys. 9. Przyktadowe hologramy stuzace do generacji wiru optycznego [56]
Fig. 9. Example of holograms used to generation the optical vortex [56]

Na rysunku 9 przedstawiono charakterystyczng struktur¢ prazkéw. W punkcie,
w ktérym znajduje si¢ wir optyczny, obserwujemy rozwidlanie si¢ prazka. Taki ksztalt
prazkéw nazywa si¢ rowniez ,,widelcem”. Na rysunku 9 (w czgsci a, b oraz ¢) poka-
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zano rowniez, ze w zaleznosci od fazy poczatkowej rozwidlony prazek utworzony jest
z minimalnego lub maksymalnego natg¢zenia $wiatta. Rozwidlajacy si¢ prazek ma
symetryczny ksztatt, gdy roéznica faz pomiedzy wiazka odniesienia a przedmiotowa
wynosi m/2. Na rysunku 9d z kolei zilustrowano réznice w wygladzie prazkéw po-
wstalg po binaryzacji obrazu. Obserwujemy tu wyrazng granice pomi¢dzy prazkami
jasnymi a ciemnymi.

Dalej (rys. 10) przedstawione sg inne przyktady osiowych holograméw generuja-
cych: wir o fadunku 1 (rys. 10a) oraz wir o tadunku 5 (rys. 10b).

a)

Rys. 10. Przyktad osiowych holograméw generujacych wiry o tadunku: a —m =1 orazb —m =5 [56]
Fig. 10. The one-axis holograms generation optical vortex with charge: a—m=1and b—m =5 [56]

Jezeli wygenerowany hologram o$wietlimy wigzka rekonstruujaca, to otrzymamy wiry
optyczne w falach odpowiadajacych kolejnym rzedom ugiecia. Wir optyczny znajduje si¢
w wiazkach rzedow 1, 2, 3 itd. (w wiazce zerowego rzedu nie obserwujemy wiru).

a)

c)

Rys. 11. Przyktad hologramu wygenerowanego komputerowo: a — oraz rekonstrukcji tego hologramu
b, ¢ — przedstawia interferencj¢ wiazki z wirem z ptaska poosiowa falg odniesienia
Fig. 11. Example of numerical holograms: a — and reconstruction of the hologram
b, ¢ — the interferogram of the first order diffraction beam with coaxial plane wave

Na rysunku 11a przedstawiono przyktadowy hologram wygenerowany numerycznie
i wydrukowany na folii. Na rysunku 11b przedstawiono obraz tego hologramu, z o$wie-
tleniem wigzka laserowa. W rzedzie +1 i —1 widoczne sg nieciaglo$ci w postaci czarnych
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punktéw $wiadczacych o obecnosci wirdw w tych wiazkach. W wyzszych rzgdach, nie
pokazanych na fotografii, generuja si¢ wiry o wigkszym tadunku topologicznym, ktore
w wyniku propagacji rozpadaja si¢ na grupy wiré6w o jednostkowym tadunku. Na rysunku
11c przedstawiono interferencje wiazki z wirem z ptaska poosiowa falg odniesienia.
W wyniku tej interferencji otrzymujemy charakterystyczny spiralny ksztatt prazkow.

2.2. METODA SOCZEWEK CYLINDRYCZNYCH

Wiazke z wirami optycznymi mozna rowniez otrzymac, uzywajac dwoch jedna-
kowych soczewek cylindrycznych [5], [6], [18], [75]. Wynik dziatania uktadu socze-
wek cylindrycznych mozna poréwna¢ do wyniku dziatania plytki ¢wiercfalowej, ktora
zamienia $§wiatto liniowo spolaryzowane na kotowo spolaryzowane. Na rysunku 12
przedstawiony jest uktad dwoch soczewek cylindrycznych, ktore wytwarzaja helikal-
ny front falowy.

soczewki cylindryczne T

[ND(] -
Bk O

Rys. 12. Uktad dwoch cylindrycznych soczewek [6]
Fig. 12. Setup of two cylindrical lenses [6]

Soczewki cylindryczne o ogniskowej f, przedstawione na rysunku 12, oddalone sa
od siebie o odlegtos¢ rowng V2 f- W takim ukladzie z wejsciowej wigzki Hermite—
Gaussa (HG) otrzymujemy wiazke Laguerre—Gaussa (LG(I)). Jezeli odlegto$¢ migdzy
soczewkami zwickszymy do 2f, to uktad dziala analogicznie do poétfalowki, tzn. np.
wejsciowa helise lewoskretng zamieni na prawoskretna na wyjsciu.

2.3. METODA SPIRALNEJ PLYTKI FAZOWEJ

W nastgpnej metodzie helikalny front falowy uzyskiwany jest z uzyciem przezro-
czystej spiralnej ptytki fazowej [5], [6], [15], [41] przedstawionej na rysunku 13.
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promien zalamywany

promien padajacy

Rys. 13. Spiralna ptytka fazowa [6]
Fig. 13. Spiral phase-plate [6]

Przedstawiona (rys. 13) ptytka fazowa zaprojektowana jest tak, ze skok oznaczo-
ny literka s jest rzedu catkowitej krotnosci dtugosci fali o§wietlajacej ptytke 4. Na
rysunku tym pokazany jest bieg przyktadowego promienia $wietlnego biegnacego
wzdhuz osi optycznej. Kat @ okresla krzywizne skrgconej powierzchni ptytki. Kat
a okresla odchylenie przyktadowego promienia $wietlnego po przej$ciu przez spi-
ralng plytke fazowa od osi optycznej. Wada skreconych plytek fazowych jest to, ze
nalezy wykonywac je na okreslong dtugos¢ fali. Poniewaz do generacji wirdw naj-
czesciej wykorzystuje sie $wiatto z zakresu widzialnego, wigc uzywane dtugosci fali
sg rzedu kilkuset nanometrow. Tak mate dtugosci uzywanych fal stanowig dodatko-
we utrudnienia w wykonywaniu skreconych ptytek fazowych. Obecnie do wytwa-
rzania spiralnych ptytek fazowych stosowana jest technika ciektych krysztatow lub
polimerow [37].

2.4. METODA PODZIALU FRONTU FALOWEGO

Nastgpna metoda tworzenia wird6w optycznych polega na podziale frontu falo-
wego przez ustawienie na drodze wigzki laserowej ptyty z otworkami. Przyklado-
we rozmieszczenie i wielko$¢ otworkdéw przedstawiane sga na rysunku (rys. 14).
W takim rozmieszczeniu otwordw uzyskaé¢ mozna heksagonalng strukture sieci
wiré6w optycznych. Do generacji wirow optycznych wykorzystana zostala idea
Younga [79].



338

1,09 mm

Rys. 14. Przyktad rozmieszczenia otworkow i ich wielkos$ci umozliwiajacy uzyskanie
heksagonalnej struktury sieci wirdw optycznych [58]
Fig. 14. Example of holes arrangement and size to obtain hexagonal lattice of vortices [58]

Na rysunku 15 przedstawiono inne przyktadowe struktury sieci wiréw w zalezno-
$ci od rozmieszczenia otworéw w ptycie na drodze wiazki Swiatla.

Rys. 15. Przyktadowe sieci wirdw uzyskane przez podziat frontu falowego za pomoca
czterech otworkow. Rozne rozmieszczenie otworéw i odpowiednie obrazy interferencyjne [58]
Fig. 15. Example of vortices lattice obtained by wave-front division with the use four holes.
Various of holes arrangements and adequate interference patterns [58]

2.5.METODA INTERFERENCYJNA

Interferencja dwoch lub wiekszej liczby fal moze da¢ efekt taki, ze amplituda wy-
padkowa w izolowanych punktach bedzie wynosi¢ zero. W takich punktach powstaja
wiry optyczne. Ze wzgledu na zastosowanie szczegolnie ciekawy jest przypadek inter-
ferencji trzech fal ptaskich, w wyniku czego powstaje regularna sie¢ wirdw optycz-
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nych [53], [61]. Dalej pokazany jest schematycznie przyktad wyniku naktadania si¢
trzech fal ptaskich.
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Rys. 16. Linie rownej fazy trzech interferujacych fal ptaskich [54]
Fig. 16. Phase distribution of three plane waves [54]

Rysunek 16 zostat wykonany dla fal o amplitudach 4 = 1, B = 3,3, C = 2,7 oraz
odpowiednio wektorach falowych ka.(0, 0, k), ky(0,01%, 0, k), ke(0,01%, —0,01%, k),
z zatozeniem, ze jednorodna fala ptaska zadana jest przez amplitude i kosinusy kie-
runkowe. O gestosci linii rownej fazy bedzie decydowat kat nachylenia wektora falo-
wego k do osi z. O orientacji tych linii zadecyduja katy miedzy wektorem falowym
a osiami x i y. Orientacje linii réwnej fazy wyznaczy nam linia bedaca przecigciem
powierzchni falowej fali ptaskiej i ptaszczyzny obserwacji.

W zilustrowanym przypadku (rys. 16) zaktadamy, ze pierwsza fala pada prostopadle
do ptaszczyzny rejestracji. Wzdtuz kierunku propagacji tej fali orientujemy 0§ z. Druga
fala pada pod pewnym, niewielkim katem w stosunku do osi z. O$ x uktadu wspotrzed-
nych okreslamy tak, aby byta prostopadta do linii rownej fazy wyznaczonej dla drugiej
fali w plaszczyznie obserwacji (ciagte linie na rysunku). Trzecia fala pada pod innym
katem w stosunku do osi z niz fala druga. Jej linie rownej fazy, w ptaszczyznie obserwa-
cji, wyznaczone sg przez linie przerywane (rys. 16). W punktach, w ktorych wektory
amplitudy zespolonej fal tworzg trojkat powstajg wiry optyczne. Suma wektorow ampli-
tud zespolonych A, B, C w punkcie, w ktorym utworzony jest troéjkat wynosi zero. Aby
powstal trojkat z wartosci amplitud trzech interferujacych fal, suma dowolnych dwdéch
wartosci amplitud musi by¢ wigksza od wartosci trzeciej amplitudy [53].
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Rys. 17. Trojkat utworzony z wektorow amplitud zespolonych A, B, C [56]
Fig. 17. The triangle formed from complex amplitude vectors A, B, C [56]

Na rysunku 17 przedstawiono trdjkat utworzony z wektorow amplitudy zespolone;j
trzech interferujacych fal. Przez symbole y» i w3 oznaczona jest faza wzgledna odpo-
wiednio pomiedzy falami UA i UB oraz UA i UC. Jak wida¢ z rysunku, pomimo iz
faza jest nieokreslona w punkcie, w ktorym wystepuje zero amplitudy, to z geometrii
trojkata jestesmy w stanie wyznaczy¢ faze wzgledng pomigdzy interferujacymi falami.

2.5.1. SCHEMAT POMIAROWY INTERFEROMETRU NA WIRACH OPTYCZNYCH

Na przedstawionym dalej schemacie uktadu interferometru sie¢ wird6w optycznych
jest generowana w wyniku interferencji trzech fal ptaskich (np. wiazki U4, UB, UC)
[59]. Po przejséciu przez kolimator rozszerzona wigzka laserowa pada na uktad szesciu
kostek §wiattodzielacych. Uktad ten ma za zadanie podzieli¢ wiazke padajaca na trzy
fale ptaskie, ktore pochylone sa pod r6znymi katami do osi optycznej. Odpowiednio

K P
y ‘ H—_ = ]
Kolimator Laser
Ao | A

Przedmiot

Rys. 18. Schemat ideowy uktadu interferometru na wirach optycznych
Fig. 18. Experimental setup of the Optical Vortex Interferometer
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skalibrowany uktad umozliwia otrzymanie regularnej sieci wirow optycznych. Kostki
swiattodzielace w bloku interferometru rozmieszczone s3 w ten sposob, aby odlegtosci
migdzy sasiednimi kostkami byly takie same. Takie ustawienie kostek umozliwia ob-
serwacje prazkéw o duzym kontrascie, poniewaz rdznica drog optycznych fal U4, UB
i UC jest mata (mniejsza od 3 cm). O$ optyczng interferometru wyznaczaja dwa punk-
ty lezace w $rodku kostek K31 K1.

Legenda:

K —kostka §wiattodzielgca;

Z —zwierciadlo;

P —polaryzator;

UA, UB, UC — trzy fale plaskie;

Od — wiazka odniesienia;

UX - wigzka przedmiotowa.

Na rysunku 19 przedstawiony jest inny uktad interferometru umozliwiajacego ge-
neracje regularnej struktury wirow optycznych [43]. W przeciwienstwie do zaprezen-
towanego jest on stabilniejszy, poniewaz wystepuja w nim tylko dwie drogi optyczne
interferujacych wiagzek. Wykorzystane sa natomiast w tym ukladzie elementy polary-
zacyjne. Nie jest jednak mozliwe w uktadzie tym uzyskanie wszystkich czterech obra-
zow interferencyjnych wymaganych przez niektore z opisywanych metod lokalizacji
wird6w optycznych (punkt 2). Rozklady regularnych sieci nieciaglosci optycznych
mozna réwniez otrzyma¢ w interferometrze, w ktorym podziat na interferujace fale
odbywa si¢ z uzyciem dwodch pryzmatow Wollastona [44].

P WP
0=0° 0=45°

BS 1 BS 2
N H Enn - M ElUuL
y H Eoou , |_| E,, ,
/ " 1
Z BS 3 BS 4

F a=0°

Rys. 19. Schemat interferometru wraz z uktadem wspotrzednych: P — polaryzator, WP — pryzma
Wollaston'a, 4 — analizator, F' — filtr transmisyjny, BS1-4 — cztery kostki $wiattodzielace [43]
Fig. 19. Setup of the interferometr setup and orientation of coordinate axes: P — polarizer;
WP — Wollaston prism; A — analyzer; F’ — transmission filter; BS1-4 — four beam spliters [43]
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W wyniku interferencji trzech fal ptaskich otrzymujemy charakterystyczng regu-
larng sie¢ wiréw optycznych, ktoéra jest doktadniej opisana w punkcie 2.5.3. Na rysun-
ku 20 przedstawiono przyktadowe wyniki interferencji trzech fal ptaskich, uzyskane
w symulacji numerycznej.

e

Rys. 20. Linie rownej fazy (a) i rozktad nat¢zenia (b) powstaty w wyniku interferencji trzech fal
ptaskich, (c) rozklad natezenia powstaly w wyniku interferencji trzech fal ptaskich z ptaska wiazka
odniesienia (na osi x iy znajduja si¢ odlegtosci podane w pikselach — rozmiar piksela wynosi 9 pm)

Fig. 20. The equiphase lines (a) and intensity distribution (b) generated by three plane waves
interference, (c) intensity distribution generated by interference of three plane waves
and reference plane wave (x and y axes in pixels — one pixel size is 9 pm)

Na rysunku 20a i 20b przedstawiono rozklad fazy oraz natgzenie powstate w wy-
niku interferencji trzech fal ptaskich o réwnych amplitudach. Na rysunku 20c wida¢
charakterystyczng struktur¢ prazkéw rozwidlonych w miejscach wystgpowania nie-
cigglodci fazy, powstata w skutek dodania do trzech interferujacych fal ptaskich
czwartej fali odniesienia o amplitudzie trzykrotnie wickszej od amplitudy jednej
z trzech fal. Na interferogramie przedstawionym na rysunku 20b wida¢, ze obszary
0 najmniejszym nate¢zeniu, zawierajace nieciagtosci fazowe, sa wyraznie rozseparo-
wane, co umozliwia zorientowanie si¢, gdzie znajduja si¢ wiry optyczne.

Sie¢ wirow optycznych powstaje nie tylko w przypadku interferencji trzech fal
ptaskich. Dalej przedstawiony jest przyktad symulacji numerycznej, w ktorym interfe-
ruja ze soba dwie fale plaskie oraz fala sferyczna.

Na rysunku 21, tak jak poprzednio, przedstawiono rozktad fazy (rys. 21a) i nate-
zenia (rys. 21b) trzech interferujacych fal (dwoch ptaskich i jednej sferycznej) bez
wigzki odniesienia oraz wynik interferencji trzech fal z ptaska falg odniesienia
(rys. 21¢) o amplitudzie trzykrotnie wigkszej od amplitudy jednej z fal ptaskich.
Polozenia powstatych wiréw optycznych nie tworza, tak jak w przyktadzie, regular-
nej sieci. Mozna jednak dopatrzy¢ sie pewnej prawidlowosci w potozeniach kolej-
nych par wirow optycznych po przeanalizowaniu rozktadu fazy. Obserwacja samego
rozktadu nate¢zenia trzech fal nie jest wystarczajaca do wskazania polozen wirdow
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optycznych. Dopiero potozenia widelcow (rys. 21¢) zdradzajg rozmieszczenie nie-
cigglosci fazowych.
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Rys. 21. Linie réwnej fazy (a) i rozktad natezenia (b) powstaty w wyniku interferencji dwoch fal
plaskich z fala sferyczna, (c) rozktad natezenia powstaly w wyniku interferencji dwoch fal ptaskich
z falg sferyczng oraz plaskiej wigzki odniesienia (na osi x i y znajduja si¢ odleglosci
podane w pikselach — rozmiar piksela wynosi 9 um)

Fig. 21. Equiphase lines (a) and intensity distribution (b) generated by interference of two plane waves
and a spherical wave, (c) intensity distribution generated by interference of two plane waves and
one spherical wave and reference plane wave (x and y axes in pixels — one pixel size is 9 pm)

2.5.2. REGULARNE SIECI WIROW OPTYCZNYCH

Wystepuje kilka sposobow generowania regularnych sieci wirdw optycznych, np.
przestrzenne sieci wirdw optycznych mozna uzyska¢ za pomocg wygietych plytek
szklanych [42], w wyniku dzialania efektoéw nieliniowych generowanych w oparach
rubidu [23], [24], [74] lub za pomoca rotujacego kondensatu Bosego-Einsteina *’Rb
[47], jak rowniez regularna sie¢ wirow moze by¢ wygenerowana w uktadzie interfe-
rometrycznym [53], [65] lub za pomocg odpowiednio przygotowanego hologramu
[68], [75]. Regularne sieci wirdw optycznych znalazly zastosowania np. do formowa-
nia dwuwymiarowych struktur fotonicznych z uzyciem trzech fal eliptycznie spolary-
zowanych [60]. W niniejszej pracy zostang opisane regularne sieci wirOw optycznych
powstate w wyniku interferencji trzech fal ptaskich.

2.5.3. INTERFERENCJA TRZECH FAL PLASKICH

W wyniku interferencji trzech fal ptaskich U4, UB 1 UC w plaszczyznie obserwa-
cji powstaje regularna sie¢ wiréw optycznych. O odlegtosciach migdzy potozeniami
sasiednich wiréw decyduja kierunki propagacji interferujacych fal ptaskich oraz war-
tosci ich amplitud. Dalej przedstawiono kilka réznych przypadkoéw sieci wirow po-
wstatych na skutek interferencji trzech ptaskich fal U4, UB i UC.
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2.5.3.1. SIEC PAR

Przypadek 1 ilustruje sytuacje, w ktorej trzy fale ptaskie rozchodza si¢ pod takimi
katami wzgledem siebie, ze w wyniku interferencji fal U4 i UB powstaja prazki pio-
nowe; fal U4 1 UC — prazki poziome; fal UB i UC — prazki pochylone pod katem 45°
wzgledem poprzednich prazkéw, przy czym prazki Iap oraz Iac majg taka samg ge-
stos¢. Przez ,,poziome” rozumiemy tu zorientowane rownolegle do dhuzszego boku
matryce CCD. Przyktadowe kierunki rozchodzenia si¢ fal pokazane sg schematycznie
na rysunku 22.

Rys. 22. Kierunki rozchodzenia si¢ fal tworzacych sie¢ par wirow optycznych. Wektory falowe trzech
fal ptaskich (a) oraz punkty oznaczajace rzuty koncow wektorow falowych na plaszczyznie xy (b)
Fig. 22. Propagation of waves which create lattice of optical vortices pair. Wave-vectors of three plane
waves (a) and projection of wave-vectors endpoints on xy plane (b)

Na rysunku 23d przedstawiono wynik symulacji numerycznej interferencji trzech
fal ptaskich o takich samych wartosciach amplitud. Na rysunku 23a, 23b i 23¢ przed-
stawiono interferogramy /ap, /ac oraz Igc z zaznaczonymi, przez czerwone punkty,
potozeniami wirdw optycznych. Wiry optyczne powstaja tylko w przypadku inter-
ferencji trzech fal. Na interferogramach, przedstawiajacych interferencje pomiedzy
kazda para fal ptaskich, naniesiono polozenia wirdw optycznych, poniewaz dane te
wykorzystywane sa w metodach lokalizacji oraz okreslania znaku wiro6w optycznych.
Metody te opisane sg w punkcie 5.

Powstata sie¢ zostata nazwana ,,siecig par”, poniewaz wyraznie wida¢, ktore wiry
optyczne tworzg par¢ wirdw o przeciwnych znakach — sg to wiry lezace w najmniej-
szej odlegtosci od siebie.

Na odlegtos¢ miedzy para wirow majg wptyw wartosci amplitud interferujacych
fal. Im wigksza jest réznica pomigdzy wartosciami amplitud, tym blizej siebie tworza
si¢ sparowane wiry. Aby zilustrowac¢ to zjawisko, wygenerowane zostaty dwa interfe-
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a) b)

d)

Rys. 23. Wynik interferencji trzech fal ptaskich U4, UB i UC — sie¢ par wirdw optycznych:

a — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4 i UB, b — prazki interferencyjne utworzone przez
fale UA i UC, ¢ — prazki interferencyjne utworzone przez fale UB i UC; d — obraz interferencyjny
utworzony przez fale U4, UB i UC. Biale kotka wskazuja potozenia punktow wirowych
(na osiach x i y wartosci odlegltosci zostaty pominigte)

Fig. 23. Result of interference of three plane waves UA, UB and UC — lattice of optical vortices pair:

a — interference fringes generated by waves U4 and UB, b — interference fringes generated by waves UA
and UC, c — interference fringes generated by waves UB and UC, d — interference pattern generated by
waves U4, UB and UC. Points indicate locations of vortex points (scales of axes x and y where omitted)

rogramy (rys. 24). Na pierwszym z nich (rys. 24a) widzimy wynik interferencji trzech
fal ptaskich o takich samych warto$ciach amplitud, natomiast na drugim (rys. 24b)
przedstawiony jest interferogram, w przypadku gdy amplituda jednej z fal jest wigksza
od pozostatych (4 = 1,7, B= C = 1). Duze réznice w warto$ciach amplitud interferujg-
cych fal moga spowodowaé, ze rozroznienie potozen dwoch wirdw optycznych
o przeciwnych znakach stanie si¢ praktycznie niemozliwe.
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Rys. 24. Rozktad natgzenia trzech interferujacych fal ptaskich tworzacych sie¢ par wiréw optycznych.
Wartosci amplitud: a—4=B=C=1,b—A4=1,7 B= C= 1. Biale kotka wskazuja potozenia
punktow wirowych (na osiach x i y wartosci odleglo$ci zostaty pominigte)

Fig. 24. Intensity distribution of three interfering plane waves which generate lattice of optical vortices
pair. Amplitude values:a—4=B=C=1,b—4=1,7B=C=1. Points indicate locations
of vortex points (scales of axes x and y where omitted)

Jezeli amplitudy interferujacych trzech fal ptaskich wynosza 4 =2, B=C =1, to

w miejscach, w ktorych wystepuja zera natezenia znajdujg si¢ nieciggltosci fazowe, ale
nie sa to wiry optyczne. Przyktadowy rozktad nat¢zenia oraz fazy, dla wymienionego

przypadku, pokazany jest na rysunku 25.

a)

Rys. 25. Wynik interferencji trzech fal ptaskich o amplitudach 4 =2 oraz B=C=1:
a — rozklad natezenia, b — linie rownej fazy (na osiach x i y warto$ci odleglosci zostaty pominigte)
Fig. 25. Result of interference of three plane waves where amplitude 4 =2 and B=C=1:
a — intensity distribution, b — equiphase lines (scales of axes x and y where omitted)

2.5.3.2. SIEC SZESCIOKATOW

Przypadek 2 ilustruje sytuacje, w ktorej trzy fale plaskie rozchodza si¢ pod takimi
wzglednymi katami, ze w wyniku interferencji fal U4 i UB oraz UA i UC powstaja
prazki sko$ne, natomiast fal UB i UC — prazki pionowe, przy czym prazki /ag oraz Iac
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maja taka samg gestos¢. Przyktadowe kierunki rozchodzenia si¢ fal pokazane sg
schematycznie na rysunku 26.
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Rys. 26. Kierunki rozchodzenia si¢ fal tworzacych sie¢ sze$ciokatng wird6w optycznych.
Wektory falowe trzech fal ptaskich (a), oraz punkty oznaczajace rzuty koncow wektoréow falowych
na plaszczyznie xy (b)

Fig. 26. Propagation of waves which create hexagonal lattice of optical vortices.
Wave-vectors of three plane waves (a), and projection of wave-vectors endpoints on xy plane (b)

Na rysunku 26b rzuty koncow wektorow falowych tworza trojkat rownoboczny.

Na rysunku 27d przedstawiono wynik interferencji trzech fal ptaskich o takich sa-
mych wartosciach amplitud. Na rysunku 27a, 27b i 27¢ przedstawiono interferogramy
IaB, Iac oraz Igc z zaznaczonymi jako czerwone kropki polozeniami wiré6w optycz-
nych. Powstala sie¢ zostatla nazwana ,,siecig sze$ciokatow”, poniewaz potozenia wi-
row optycznych tworzg szesciokaty foremne. Ten rodzaj sieci wird6w optycznych zo-
stat przedstawiony przez K.W. Nichollsa i J. F. Nye’a [61].

W podanych przyktadach pokazano sieci wirdow optycznych, ktérych uzyskanie
w uktadzie pomiarowym jest do$¢ proste i powtarzalne. Istnieje bardzo wiele mozli-
wosci ustawien katow nachylenia wektoréw falowych trzech fal ptaskich, w wyniku
interferencji ktorych powstaja sieci wirow o nieco innej geometrii. Jednak we
wszystkich tych przypadkach sieci wirow optycznych wykazane sg pewne cechy
wspolne. Wiry dodatnie (ujemne) tworza si¢ na przecigciach uktadu linii rownole-
glych. Kierunek tych linii jest zgodny z kierunkiem prazkéw interferencyjnych fal
UA+ UB, UA+ UC, UB + UC.

Sie¢ wir6w wygenerowana przez trzy fale ptaskie ma wiele szczegdlnych wiasci-
wosci; to znaczy takich, ktore nie sg obecne w sieciach wiré6w generowanych przez
wigcej niz trzy fale. Wyszczegolniono te wiasciwosci:

e Geometria dodatniej (ujemnej) podsieci wiréw zalezy tylko od wspotrzed-
nych wektoréw falowych i nie zalezy od amplitud i faz poczatkowych interferuja-
cych fal.
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e Amplitudy trzech interferujacych fal, w punktach, gdzie faza jest nieciagta,
w sposob jednoznaczny definiujg wzgledne katy fazowe miedzy tymi falami.

e Geometria sieci wiréw (obejmujaca wiry dodatnie i ujemne) nie zalezy od fazy
interferujacych fal. Gdy zmienia si¢ faza poczatkowa jednej, dwu lub trzech interferu-
jacych fal, sie¢ przesuwa si¢ jak ciato sztywne.

e Trzy konce wektoréow falowych definiuja ptaszczyzng. Wiry optyczne propaguja
si¢ prostopadle do tej ptaszczyzny

N

e

a)

c) d)

Rys. 27. Wynik interferencji trzech fal ptaskich U4, UB i UC — sie¢ szesciokatow:

a — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4 i UB, b — prazki interferencyjne utworzone przez
fale UA 1 UC, ¢ — prazki interferencyjne utworzone przez fale UB i UC; d — obraz interferencyjny
utworzony przez fale U4, UB i UC. Biate kotka wskazuja potozenia punktow wirowych
(na osiach x i y wartosci odlegltosci zostaty pominigte)

Fig. 27. Result of interference of three plane waves U4, UB and UC — hexagonal lattice:

a — interference fringes generated by waves UA and UB, b — interference fringes generated by waves
UA and UC, ¢ — interference fringes generated by waves UB and UC, d — interference pattern generated
by waves UA, UB and UC. Points indicate locations of vortex points
(scales of axes x and y where omitted)
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2.5.4. INTERFERENCJA DWOCH FAL PLASKICH Z FALA SFERYCZNA

W wyniku interferencji dwoch fal plaskich U4, UB z falg sferyczna US w plasz-
czyznie obserwacji powstaje rowniez sie¢ wirdw optycznych. O odlegtosciach miedzy
potozeniami sasiednich punktéw wirowych decyduja kierunki propagacji interferuja-
cych fal oraz wartosci ich amplitud. Dalej przedstawiono przyktad interferencji trzech
fal UA, UB i US (dwoch fal ptaskich i jednej sferyczne;j).
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Rys. 28. Wynik interferencji dwoch fal ptaskich U4, UB i fali sferycznej US — przyktad I:

a — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4 i US, b — prazki interferencyjne utworzone
przez fale UB i US, ¢ — prazki interferencyjne utworzone przez fale UA i UB, d — prazki interferencyjne
utworzone przez fale UA, UB i US. Biate kotka wskazuja potozenia wiréw optycznych
Fig. 28. Result of interference of two plane waves UA4, UB and spherical wave US — The I example:

a — interference fringes generated by waves U4 and US, b — interference fringes generated by waves
UB and US, ¢ — interference fringes generated by waves UA i UB, d — interference pattern generated by
waves UA, UB and US. Points indicate locations of vortex points (scales of axes x and y where omitted)

Na rysunku 28 przedstawiono wyniki interferencji uzyskane z symulacji nume-
rycznych, kolejno fali ptaskiej z falg sferyczna /as (rys. 28a) nastepne;j fali ptaskiej z ta
samg falg sferyczng Igs (rys. 28b ); dwoch fal ptaskich 7ag (rys. 28c); trzech fal Iags
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(rys. 28d). Warto$ci amplitud wszystkich trzech fal, w plaszczyznie obserwacji, byty
zblizone do siebie. Tak jak poprzednio czerwone punkty oznaczajg polozenia wirdw
optycznych. Na poprzednim rysunku widaé, ze wiry tworza sieci r6znych wzorow, ale
nie tak prostych jak w przypadku interferencji trzech fal ptaskich. W zasadzie trudno
jest przewidzie¢ rozmieszczenie wirdw optycznych bez wczesniejszych obliczen, dla-
tego ten rodzaj sieci nie zostal wykorzystany w pomiarach testujacych dziatanie inter-
ferometru na wirach optycznych.

3. METODY LOKALIZACJI WIROW OPTYCZNYCH

Interferometr na wirach optycznych wytwarza sie¢ wirdw optycznych, ktére shuza
za punkty charakterystyczne w polu interferencyjnym. Aby mozna bylo je w tym celu
wykorzysta¢, konieczne sg precyzyjne metody lokalizacji potozenia punktow wiru.
Chce podkresli¢, ze doktadno$¢ lokalizacji punktu wiru ma absolutnie kluczowe zna-
czenie dla rozdzielczo$ci interferometru na wirach optycznych. W literaturze mozna
znalez¢ kilka teoretycznych metod lokalizacji wirow optycznych [4], [34], [75] oraz
doswiadczalne metody lokalizacji wirow optycznych [54], [55], [77], [78]. W punk-
tach, w ktorych wystepuja wiry optyczne, obserwujemy minimum natezenia §wiatla.
Analiza obszar6w minimalnej warto$ci nat¢zenia $wiatla jest trudna, poniewaz obsza-
ry te sg najbardziej wrazliwe na szumy. Aby unikngé¢ przektaman w oznaczeniu poto-
zenia wirow optycznych, omowione ponizej procedury lokalizacyjne bazujg na wta-
sciwosciach otoczenia punktow wiru.

Dalej zastato przedstawionych sze$¢ metod lokalizacji wiréw optycznych:

e metoda minimow,

e metoda amplitud,

e metoda trojkatow,

e metoda cosinusow,

e metoda wektordw,

e metoda widelcow z przesunigciem fazy.

Metody amplitud, trojkatéw, cosinusow i wektorow wymagaja zarejestrowania czte-
rech interferogramow (metody wieloekspozycyjne): Iasc, Ias, Iac 1 Isc oraz wstepnego
oszacowania potozenia wirdw optycznych. Podczas szacowania potozen wird6w optycz-
nych wykorzystywana jest metoda minimow (metoda jednoekspozycjna). Metoda wi-
delcow z przesuni¢ciem fazy wymaga zarejestrowania kilkunastu interferograméow.

3.1. METODA MINIMOW

Poniewaz na brzegach zarejestrowanych obrazow mogg znajdowacé si¢ znieksztat-
cenia obrazu, obszary te zostaja pominicte w dalszej analizie. Pomini¢cie obszarow
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przy krawedzi obrazu moze by¢ realizowane na etapie wstepnej obrobki lub w dal-
szych etapach przez pominigcie zlokalizowanych punktéw w okolicach brzegéw ana-
lizowanego obrazu. Kolejnym krokiem jest okreslenie i usuniecie tla. Z przeprowa-
dzonych testow wynika, ze poziom tta w zarejestrowanych obrazach interferencyjnych
w wykorzystanym uktadzie zalezy glownie od obszaru rejestrowanego wzgledem
apertury wigzek. Jednakze poziom tta nie jest jednorodny w obszarze analizowanym.
W celu okreslenia poziomu tta badany obszar podzielony zostal na mniejsze obszary,
w ktorych okreslone bylo minimum nat¢zenia odpowiadajace najmniejszemu mini-
mum lokalnemu w danym obszarze (dane z interferogramu /sgc). Poniewaz w punk-
tach wirowych natezenie powinno wynosi¢ zero, dlatego réznica okreslana jest jako
poziom tla. Obszar matrycy CCD, kamery wykorzystywanej w przeprowadzonych
pomiarach, o wymiarach 7,2x5,4 mm, podzielony zostal na kilkanascie podobszaréw
potrzebnych do okreslenia poziomu tla. Tak uzyskanych kilkanascie wartosci stuzyly
jako dane wejsciowe do interpolacji rozktadu natezenia promieniowania tta na caty
obszar badany. Okreslony poziom tla nastgpnie byl odejmowany od warto$ci natezen
odczytanych ze wszystkich czterech zarejestrowanych interferogramow (/as, Isc, /ac,
Iapc). Tak przygotowane obrazy interferencyjne dwuwigzkowe stanowia dane wej-
sciowe dla doktadniejszych metod lokalizacji opisanych dalej. Natomiast interfero-
gram /apc poddawany zostaje dalszej analizie.

Wtasciwa procedura lokalizacji miniméw podzielona jest na etapy. W pierwszym
etapie nastgpuje odseparowanie od siebie wzajemnie obszardw zawierajacych minima
lokalne. W tym celu wykonywana jest binaryzacja obrazu z okreslonym poziomem
granicznym, punktom o nat¢zeniu wczesniej okreslonego poziomu przypisywane jest
0, a punktom o nat¢zeniu dalej okreslonego poziomu warto$¢ 1. Poziom graniczny jest
kazdorazowo dobierany automatycznie tak, aby ilo§¢ obszarow zawierajacych mini-
mum nazwanych wyspami byta jak najwicksza i jednocze$nie obszary te byly jak
najmniejsze (ze wzgledu na szybkos¢ wykonywania dalszych operacji). Ze wzgledu
na mozliwe zaktocenia obrazu do okreslenia poziomu granicznego nie sa uwzglednia-
ne wyspy o bardzo matej powierzchni. W przeprowadzonych pomiarach powierzchnia
ta odpowiadala 10 pikselom matrycy. Poziom graniczny powinien by¢ dobierany kaz-
dorazowo do zarejestrowanego obrazu, poniewaz ustalenie stalego poziomu moze
powodowacé, ze obszary zawierajgce minima nie zostang rozdzielone w zaleznos$ci od
nat¢zen interferujacych wiazek lub poziomu tta. W przypadku wykonywania serii
pomiardéw w zblizonych warunkach poziom graniczny nie zmieni si¢ i moze by¢ okre-
$lony jednorazowo. Wrazliwo$¢ na warto$¢ poziomu granicznego wynika bezposred-
nio z rozkladu nat¢zenia w okolicy punktu wirowego.

W nastepnym etapie lokalizacji w obszarach interferogramu /apc okreslonych
przez wyspy okreslany jest pojedynczy punkt (w kazdym z obszarow), w ktorym nate-
zenie jest minimalne.

W grupie tak wyznaczonych miniméw moga znajdowac si¢ minima nie odpo-
wiadajace potozeniom punktow wirowych. Dodatkowo wystepujace minima nateze-
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nia sg pomijane. O tym, ktore minima wysp zostang pomini¢te decyduje ich odle-
gto$¢ od sasiednich. Poniewaz struktura sieci wirdw optycznych powstatych przy
interferencji trzech fal ptaskich jest okreslona, nie moga wystapi¢ wiry bardzo bli-
sko siebie. W celu okre$lenia odleglosci, w ktorej wiry w takiej sieci nie moga wy-

stapi¢, okreslony zostat parametr:
odl =k, /i , (6)
nw
gdzie:

P —powierzchnia analizowanego interferogramu,

nw — liczba wszystkich wirdw,

k  — wspdtczynnik.

Parametr ten zostal wprowadzony ze wzgledu na wystepujace zaktocenia w obra-
zie interferencyjnym powodujace w procesie analizy wydzielenie kilku wysp w bez-
posrednim sasiedztwie jednego punku wirowego i jego wprowadzenie wyeliminowato
problem interpretacji takiego obszaru jako zawierajacego klika punktow wirowych.
Warto$¢ tego parametru zalezy od gestosci sieci wirdw 1 dzigki temu jedna procedura
moze by¢ wykorzystywana bez modyfikacji do analizy obrazow z r6zng liczbg wirow.
Wspoétczynnik k dobierany jest w zaleznosci od stopnia deformacji sieci wirdw oraz
od jakosci analizowanego obrazu. Wigksza dopuszczalna deformacja sieci wirdw
wymusza mniejsza warto$¢ wspotczynnika k, co jest mozliwe pod warunkiem wystar-
czajacej jakosci obrazu. Im wigcej zaktocen w obrazie, tym wiekszy wspotczynnik £.
W przeprowadzonych testach metod lokalizacji wynosit 0,3.

Testy numeryczne metody miniméw przeprowadzane na teoretycznie wygenero-
wanych 1 w rézny sposob zaburzanych falach plaskich wykazaty, ze zlokalizowane
potozenia wiré6w optycznych réznig si¢ od rzeczywistych o mniej niz 3 piksele
(<27 pm) [55].

3.2. METODA AMPLITUD

W pierwszym kroku zastosowania metody amplitud nastepuje przeskalowanie
warto$ci natgzen odczytanych z obrazéw interwencyjnych /ap, Iac oraz Isc w taki
sposob, aby warto§¢ minimalna wynosita —1, a maksymalna 1. W ten sposob otrzy-
mywane sg wartosci cosinusa fazy wzglednej pomiedzy falami UAB, UAC i UBC.
Nastepnie wydzielane sa podmacierze, ktore w §rodku zawieraja punkty wirowe, wy-
znaczone na podstawie lokalizacji metoda miniméw. Kolejny krok to konstruowanie
trojkatow z amplitud interferujacych fal (z nieznormalizowanych interferogramow)
i cosinusa fazy wzglednej (ze znormalizowanych interferogramow od —1 do 1). Aby
wyjasni¢, w jaki sposob odbywa si¢ konstruowanie trojkatoéw z amplitud i cosinusa
fazy wzglednej, postuzono si¢ przyktadem:
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B=AC

C - obliczane

kat AB

A=DC

Rys. 29. Przyktad konstrukcji trojkata
z amplitud i cosinusa fazy wzglednej interferujacych fal
Fig. 29. Example of triangle formed
from amplitudes and relative phase of interfering waves

Z interferogramoéw Iac 1 Isc odczytywane sg dtugosci bokow B 1 4 oraz cosinus ka-
ta pomiedzy falami U4 i UB (rys. 29). Z twierdzenia cosinuséw obliczana jest dtugos¢
boku C

C =Ly +1c=2Tyel 4 cos(£ 4B) . (7)

Nastepnie wyznaczana jest roznica w warto$ciach pomigdzy amplituda obliczong
C a warto$cig odczytang z interferogramu /ag, czyli |C — AB| (rys. 29: C=AB). W taki
sam sposob wyznaczane sa roznice warto$ci amplitud |B — AC| oraz |4 — BC|. W kolej-
nym kroku obliczana jest suma s

®)

Suma przedstawiona rownaniem (8) obliczana jest dla kazdego punktu podmacie-
rzy zawierajacej punkt podejrzany w $rodku. Ostatni krok polega na znalezieniu naj-
mniejszej wartosci sumy (rown. (8)), ktora wskazuje potozenie wiru optycznego.

Procedura jest powtarzana dla kazdego punktu wyznaczonego wczes$niej meto-
da miniméw. W ten sposob lokalizowane sa kolejno wszystkie punkty wirowe
z catego obrazu interferencyjnego. Podobszary wokot punktu ,,podejrzanego” wy-
dzielane sg dla przyspieszenia wykonania wszystkich obliczen. Mozliwe jest wy-
korzystanie metody amplitud bez wczesniejszej lokalizacji punktow ,,podejrza-
nych” metoda miniméw. Takie rozwiazanie jest jednak bardzo czasochtonne,
poniewaz wykonanie wymaganych obliczen dla calego obszaru interferogramow
wymaga wielokrotnie wigcej czasu niz zastosowanie wstepnej lokalizacji, a na-
stepnie lokalizacji metodg minimow juz tylko w okre$lonych podobszarach. Ma to
szczegolne znaczenie w zastosowaniu interpolacji, poniewaz wtedy liczba obliczen
znacznie wzrasta.
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3.3. METODA TROJKATOW

W pierwszym kroku metody trojkatéw, podobnie jak w metodzie amplitud, naste-
puje przeskalowanie warto$ci natezen zarejestrowanych na interferogramach /ap, /ac
oraz Igc. Przeskalowanie odbywa si¢ w taki sposéb, aby warto$ci minimalne natezen
odpowiadaly wartosci 0, a warto$ci maksymalne odpowiadaty wartosci 255. Przeska-
lowanie to odbywa si¢ dla kazdego z wymienionych interferogramow oddzielnie. Na-
stepnie, tak jak w poprzednio opisanej metodzie, wydzielane sg podobszary zawiera-
jace punkty wirowe na podstawie wynikéw lokalizacji wstepne;.

W kolejnym kroku obliczana jest réznica nat¢zen w kazdym analizowanym punk-
cie podobszaru wedlug zaleznosci (9). Réznice te sg wynikiem poréwnania dlugosci
bokow trojkata, ktory ze wzgledu na przeskalowanie wykonane na poczatku powinien
by¢ trojkatem réwnobocznym w punkcie wirowym.

|4B-BC|=T1,
|AB— AC|=T2, )
|4C-BC|=T3.

Powstate w ten sposob macierze 7’1, 72, 73 stanowig dane wejsciowe do nastgpne-
go kroku opisywanej metody. Dla kazdej wspotrzednej z macierzy 71, 72, T3 wybie-
rana jest warto$¢ najwigksza sposrdd wartosci w tych trzech macierzach i zapisywana
do nowej tablicy wynikowej . Polozenie minimalnej wartosci w macierzy W wska-
zuje potozenie punktu wirowego w analizowanym podobszarze. Podane operacje sa
powtarzane dla kolejnych podobszaréw w celu okreslenia potozenia kolejnych punk-
tow wirowych.

3.4. METODA COCINUSOW

W metodzie cosinuséw rowniez w pierwszym kroku nastgpuje przeskalowanie
warto$ci natgzen interferogramoéw Iap, Iac oraz Igc. Tak jak w przypadku wczesniej
opisanej metody amplitud przeskalowanie jest takie, aby warto$¢ minimalna wynosita
—1, a maksymalna 1, w celu uzyskania wartosci cosinusa fazy wzglednej pomiedzy
falami odpowiednio UAB, UAC i UBC. Nastepnie wydzielane sg podobszary zawiera-
jace punkty wirowe na podstawie wynikow lokalizacji wstepnej w ten sam sposob co
w poprzednio opisanych metodach. W kolejnym kroku wybierany jest jeden z bokow
trojkata za podstawe rzutdw, np. bok A (BC) (rys. 30). Odcinki 4B, BC, AC odpowia-
daja odpowiednio wartoSciom natgzen interferogramow Iap, Isc oraz Ica,
a wartosci cosinusow katow AB, BC, AC wartosciom z interferogramoéw Iag, Ipc oraz
Ica po przeskalowaniu.
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Rys. 30. Przyktad konstrukeji trojkata z amplitud i cosinusow fazy wzgledne;j interferujacych fal (a)
oraz rzutow dwoch bokow trojkata na trzeci bok tego trojkata (b)
Fig. 30. Example of triangle formed from amplitudes and relative phase of interfering waves (a)
and two sides projection on third side of the triangle (b)

Na wybrany bok rzutowane sa dtlugosci pozostatych bokow ,.trojkata” (figura
z trzech odcinkoéw, niedomknigta), co daje w wyniku wartosci bx oraz cx. Nastepnie
warto$ci by oraz cy sg wyznaczane przez rzut bokow AB i AC na o$ prostopadia do
wybranego boku (rys. 30b). Nastepnie wyznaczane sg warto$ci Axa i Aya z zaleznosci

Axa = BC — (bx + cx),

Aya = by —cy. (10)

Wartoséci Axa i Aya obliczane sg dla wszystkich punktow podmacierzy zawieraja-
cych punkty podejrzane w $srodku. Wartosci te sg wspotrzednymi wektora zwanego
wektorem pseudoamplitudy (paA). W kolejnych krokach nalezy obra¢ za podstawe
rzutow kolejne dwa boki trojkata i powtorzy¢ czynnosci doprowadzajace do otrzymania
kolejnych wspotrzednych wektorow pseudoamplitudy (paB oraz paC). Na rysunku 31
pokazano przyktad rozktadu wektorow pseudoamplitudy w otoczeniu wiru optycznego.

0¢ ' v . v v . . ' 10
ak - - - - - - - -

8} . . ~ - . - ~

y [pikéel] _

y [piksel]

tx [p;xel]‘
a)

3 [pivel
b)

Rys. 31. Ilustracja przyktadowych rozktadéw wektorow pseudoamplitudy w otoczeniu wiru optycznego
Fig. 31. Example of pseudo-amplitude vector distributions in neighbourhood of optical vortex
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Nastepnie nalezy przeanalizowa¢ zmiany kierunku wektora pseudoamplitudy
w otoczeniu punktu podejrzanego osobno dla kazdego bazowego boku trojkata. Wir
optyczny znajduje si¢ w miejscu, wokot ktorego zmiany kierunku wektora pseudoam-
plitudy sa najwieksze. Dla kazdego wiru otrzymujemy trzy wspolrzedne potozenia
(rzuty na trzy boki trojkata), ktore, po usrednieniu, wskazuja potozenie wiru optycz-
nego.

3.5. METODA WEKTOROW

W pierwszym kroku w metodzie wektorow wyznaczane sg amplitudy fal U4, UB
i UC na podstawie warto$ci natezen interferogramow /ag, Iac oraz Igc. Nastgpnie wy-
dzielane sg podobszary zawierajgce punkty wirowe na podstawie wynikow lokalizacji
wstepnej. W kolejnym kroku nalezy wybra¢ jeden z bokéw trojkata za podstawe no-
wego trojkata, np. bok A4 (rys. 32a) i skonstruowaé dwa trojkaty o bokach B, A, B oraz
C, A, C. Na rysunku 32a duzymi literami oznaczona jest wartos¢ amplitudy odczytanej
w punktach wirowych, natomiast matymi literami oznaczone sg wartosci amplitud
odczytane w poblizu punktéw, w ktorych znajduje si¢ wir optyczny (rys. 32b).
W punktach znajdujacych si¢ w sagsiedztwie punktéw wirowych dwa trojkaty zbudo-
wane sg z bokéw b', a, b oraz ', a, c.

a)
C C
AC B B Ayc
L\yb T A
Axb=Axc =10
b)
Ay'c
%
b "
‘\_w:,' Cc \ ,v\b N
Cd b7 = b .
2 Ty ayb] a =y M
b;, c R P

Rys. 32. Przyktad konstrukcji trojkatow z amplitud interferujacych fal oraz rzutow wektora pseudofazy:
a) amplitudy w punkcie wirowym, b) amplitudy w poblizu punktu wirowego
Fig. 32. Example of the triangle formed from amplitudes and projections of the pseudo-phase vector:
a) amplitudes in the vortex point, b) amplitudes near the vortex point
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Na rysunku 32 przedstawione sg przyktadowe konstrukcje odcinkow Ays, Aye, Axp,
Ax. w punkcie nieciggtosci oraz Ay's, AY'c, Ax's, Ax'c W sgsiedztwie wiru optycznego.
Odcinki te stuzg do wyznaczenia sktadowych wektora, ktory bedzie nazywany na
uzytek tej pracy wektorem pseudofazy (Ar). Na rysunku 33 przedstawiono zasade
konstrukcji wektora pseudofazy z odcinkéw Ay's, Ay'c, Ax's, Ax'c wyznaczonych na
bazie boku 4.

Ay Ax AX', AX',

v

Rys. 33. Przyktad konstrukcji wektora pseudofazy wykorzystywanej w metodzie wektorow
Fig. 33. The example of the pseudo-phase vector building using in vectors method

W kolejnych krokach nalezy obra¢ za podstawg rzutow kolejne dwa boki trojkata
1 powtorzy¢ czynnosci doprowadzajace do otrzymania kolejnych wspoétrzednych wek-
torow pseudofazy. Na rysunku 34 pokazano przyktadowe rozktady wektorow pseudo-
fazy w otoczeniu wiru optycznego.
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Rys. 34. Ilustracja przyktadowych rozktadéw wektorow pseudofazy w otoczeniu wiru optycznego
Fig. 34. Example of the pseudo-phase vector distributions in neighbourhood of the vortex point

Nastepnie nalezy przeanalizowa¢ zmiany kierunku wektora pseudofazy w otocze-
niu punktu podejrzanego osobno dla kazdego bazowego boku trojkata. Wir optyczny
znajduje si¢ w miejscu, wokot ktorego zmiany kierunku wektora pseudofazy sa naj-
wigksze. Dla kazdego wiru otrzymujemy trzy wspotrzedne potozenia (konstrukcje dla
trzech bokow trojkata), ktore, po usrednieniu, wskazuja potozenie punktu wirowego.
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3.6. METODA WIDELCOW Z PRZESUNIECIEM FAZY

Metoda widelcow z przesunigciem fazy wymaga zarejestrowania serii obrazow inter-
ferencyjnych czterech fal, z czego trzy (UA, UB 1 UC) maja zblizone wartoéci amplitud,
czwarta (UD) natomiast ma amplitude w przyblizeni rowng sumie trzech U4 + UB + UC.
Kat pomiedzy ta wiazka a kazda z trzech pozostatych jest wiekszy od kata pomiedzy do-
wolng z UA, UB, UC. Uktad pomiarowy przedstawiony jest na rysunku (rys. 35).

Z3
Kolimator |

K
UA

| P2

Rys. 35. Uktad pomiarowy do rejestracji obrazoéw interferencji czterech wigzek
z mozliwos$cia przesunigcia fazy jednej z nich
Fig. 35. Measurement setup to register interference pattern of four waves
with possibility of phase shift one of them
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Rys. 36. Przyktadowy obraz interferencyjny, interferencji czterech wiazek (eksperyment)
Fig. 36. Example of interference pattern of four waves (experiment)
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Fala UD w uktadzie tym przechodzi przez sterowany cyfrowo przesuwnik fazy
(PF), co umozliwia rejestracje serii obrazow z krokowo zmieniajgca si¢ wartoscia
fazy fali UD. Przyktadowy obraz interferencyjny przedstawiony jest na rysunku 36.

Charakterystyczna struktura prazkow w przyktadowym obrazie jest rozwidlenie
zwane rowniez ,,widelcem”. Rozwidlenie powstaje w wyniku interferencji fali przeno-
szacej wir optyczny z falg ptaska. Powstanie rozwidlenie w wyniku takiej interferencji
oraz cechy powstatej struktury opisane sg doktadniej w rozdziale poswigconym okre-
$leniu znaku tadunku topologicznego wiru optycznego (punkt 5).

W pierwszym etapie metody lokalizacji punktow wirowych jest obliczany rozktad
zmian nat¢zenia na zarejestrowanym obszarze spowodowany przesunigciami fazy fali
czwartej UD.

Al =\l - 1| +|l = L] +..+|I, -1,

; (11

gdzie:

I — k-ty rozktad nat¢zenia,

n — liczba zarejestrowanych obrazow.

Poniewaz zmianie w kolejnych obrazach serii podlega faza fali UD, zaobserwowac
mozna przesuni¢cie prazkow interferencyjnych w catym obszarze. Jednakze potozenie
»widelcow” jest niezmienne, poniewaz ich lokalizacja jest $cisle zwigzana z potoze-
niem punktéw wirowych. Poniewaz w punktach wirowych nat¢zenie $wiatla rejestro-
wane przez detektor jest rowne natgzeniu fali UD i nie zalezy od pozostalych trzech
wigzek UA, UB, UC (UA + UB + UC = 0 w punkcie wirowym), w tych punktach
zmiany nat¢zenia nie wystepuja. Wynikiem pierwszego etapu dzialania opisywanej
metody jest obraz, w ktorym wystepuja zaciemnienia odpowiadajace potozeniu
punktow wirowych (rys. 37).

Rys. 37. Rozklad zmian natgzenia przy zmianie fazy fali UD
Fig. 37. Distribution of intensity changing with the phase shifting of wave UD
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Dalej dziatanie metody widelcow z przesunigciem fazy jest analogiczne do dziata-
nia metody minimow z tg rdznica, ze minima lokalne sg lepiej okreslone. Obszary
ciemne s3 mniejsze i nachylenie powierzchni w okolicy punktow wirowych jest wiek-
sze niz przy wykorzystaniu pojedynczego obrazu interferencyjnego trzech wigzek

(rys. 38).

250 M ‘ 500

i
200 ] . 400+
350~
150 + 300

250

I/Imax
I/Imax

200
150 B
100~

50
50 —

0~
50
40 30 20 10 o O x[pix]
ylpix]
b)

Rys. 38. a — rozktad natezenia w sasiedztwie minimum lokalnego w obrazie interferencyjnym
trzech wigzek, b — rozktad zmian nat¢zenia policzony dla tego samego obszaru.
Przesunigcie fazy /9, liczba obrazow analizowanych: 18 (rozktady uzyskane w wyniku symulacji)
Fig. 38. a — distribution of the intensity in neighbourhood of local minimum of interference pattern
of three waves, b — distribution of the intensity changing calculated for the same area. Phase shift step
is /9 and quantity of analised images is 18 (distribution have been obtained by simulation)

4. ANALIZA DOKEADNOSCI LOKALIZACJI WIROW OPTYCZNYCH
Z UZYCIEM METOD CZTEROEKSPOZYCYINYCH

W celu oszacowania btedow wynikajacych z algorytméw numerycznych procedur
lokalizujacych potozenia wirdw optycznych, zostaly przeprowadzone symulacje nu-
meryczne, a nastepnie wyniki symulacji zostaty porownane z wynikami pomiarow.

4.1. OBLICZENIA TEORETYCZNE

W symulacjach numerycznych interferogramy /ag, /ac, Isc oraz Iapc byly generowa-
ne z rownan falowych fal ptaskich, przy czym kierunki rozchodzenia si¢ fal ptaskich
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byly dobierane w taki sposob, aby w ptaszczyznie elementu CCD (576 x 768 pikseli
o rozmiarach 9 pm na 9 um) otrzymac prazki interferencyjne o zadanej gestosci i nachy-
leniu. Tak wygenerowane interferogramy shuzyly do testowania metod lokalizacji.

Testy zostaty przeprowadzone z uzyciem nastgpujacych fal ptaskich:

a) Trzy fale plaskie o jednakowych amplitudach.

b) Trzy fale ptaskie o réznych amplitudach 4 = 0,95, B = 1,05, C = 1,00.

c) Trzy fale ptaskie o jednakowych amplitudach zaburzone innymi falami.

d) Trzy fale plaskie o roznych amplitudach 4 = 0,95, B = 1,05, C = 1,00 zaburzone
innymi falami.

e) Dwie fale ptaskie oraz jedna fala ptaska zaburzona fazowo. Amplitudy wszyst-
kich fal byly jednakowe.

We wszystkich wymienionych kombinacjach byto generowanych kilka przypadkow
z roznymi gestosciami prazkow wytworzonych z interferujacych fal UB 1 UC (od 8,5 do
18 prazkow mieszczacych sie na matrycy CCD, co okoto jeden prazek), czyli grubosci
pojedynczych prazkow byly nastepujace: 90,4 piksela (8,5 prazkow pionowych; 768/8,5
=90,4), 73,1 piksela, 66,8 piksela, 56,9 piksela, 53,0 piksela, 50,0 piksela, 46,5 piksela,
42,7 piksela (18 prazkow pionowych). Wraz ze wzrostem gestosci obserwowanych
prazkéw interferencyjnych rosnie liczba wirdw optycznych. Im wigcej wytworzonych
jest wirdw, tym dluzej dziataja procedury lokalizacji, natomiast zbyt mata liczba punk-
tow nieciaglo$ci fazy moze okaza¢ si¢ niewystarczajaca do przeprowadzenia czesci
pomiardw (np. pomiar jakosci ptytek ptaskoréwnoleglych). Na etapie testowania no-
wych metod lokalizacji ustalone zostato, ze 300600 wirdw optycznych jest wystarcza-
jaca iloscig potrzebna do wigkszosci zastosowan interferometru na wirach optycznych,
dlatego tez metody lokalizacyjne byly testowane na interferogramach, na ktorych ob-
serwowano od 88 wirow optycznych (8,5 prazkow pionowych) do 414 wiréw optycz-
nych (18 prazkow pionowych). Metoda trojkatow byta dodatkowo przetestowana az do
okoto 1800 wirdow optycznych (37 prazkéw pionowych).

Metody lokalizacji byty testowane dla sieci sze$ciokatow oraz par wirdw optycz-
nych, a poniewaz nie zaobserwowano roéznic w dziataniu procedur w zaleznosci od
typu sieci, tylko od odlegtosci migdzy wirami, dalsze przyktady przedstawiono, wyko-
rzystujgc sie¢ szesciokatow.

4.1.1. HISTOGRAMY - TRZY FALE PLASKIE O JEDNAKOWYCH AMPLITUDACH

W trakcie tworzenia histograméw rzeczywiste potozenia wirdw optycznych wyzna-
czane byly z uzyciem metody opisanej w punkcie 1.2, polegajacej na znalezieniu punktow
przecigcia czesci rzeczywistej i urojonej funkcji Uasc W zerze. Punkty te zostaly wyzna-
czone z doktadnosciag 0,9 um (1/10 piksela — interpolacja dziesieciokrotna), natomiast
potozenia wirdw optycznych, ktore znajdowaty metody lokalizacji, byly obliczane z do-
ktadnos$cig 2,25 wm (1/4 piksela — czterokrotna interpolacja podmacierzy zawieraja-
cych punkty zaobserwowane w srodku). Podziat piksela na mniejsze cze$ci miat na
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Rys. 39. Wykres ilustrujacy doktadnos¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy fale ptaskie o rownych amplitudach oraz gdy na interferogramie /sc
obserwujemy 10,5 prazkoéw pionowych (130 wirdw)
Fig. 39. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with equal amplitudes and where are 10,5 vertical fringes on interferogram /sc (130 vortices)
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Rys. 40. Wykres ilustrujacy doktadno$é¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku, gdy generowane sg
trzy fale ptaskie o rownych amplitudach oraz gdy na interferogramie /sc obserwujemy 16,5 prazkow
pionowych (350 wirow)

Fig. 40. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with equal amplitudes and where are 16,5 vertical fringes on interferogram /sc (350 vortices)
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celu ustalenie doktadnosci dziatania metod lokalizacji punktéw wirowych, w przypadku
uzycia kamery cyfrowej o mniejszym rozmiarze piksela oraz potrzebny byt do zaobser-
wowania niewielkich zmian w doktadnos$ci dziatania metod lokalizacji. Do wstepnego
szacowania potozen punktéw nieciagltych uzywana byta metoda minimow, ktdra okresla
polozenia wirdw z doktadnoscia rzgdu 27 um (3 piksele). Dlatego tez podmacierze,
ktore wydzielane sa w poczatkowych etapach dzialania metod lokalizacji, zawierajace
punkty zaobserwowane w $rodku, sa rozmiaru 9 na 9 pikseli.

W przypadku kiedy trzy interferujgce fale ptaskie sg idealne i majg takie same am-
plitudy, wszystkie metody (amplitud, trojkatéw, cosinusow, wektoréw) dziatajg pra-
widlowo. Prawie wszystkie wiry optyczne znajdowane s3 z doktadno$cig ponizej
4,5 um (% piksela) niezaleznie od gestosci prazkow. Dalej zostaty przedstawione dwa
przyktadowe wykresy ilustrujace doktadnos$¢ dziatania metod lokalizacji.

4.1.2. HISTOGRAMY - TRZY FALE PLASKIE O ROZNYCH AMPLITUDACH

W przypadku kiedy trzy interferujace fale plaskie majg rézne amplitudy, metody
cosinusow i trojkatow dziatajg prawidtowo. Prawie wszystkie wiry optyczne znajdo-
wane sg z doktadnoscig ponizej 4 pum, 5 pum, niezaleznie od gestosci prazkdéw. Nato-
miast metody amplitud i wektoréw lokalizujg wiry optyczne z btedem okoto 9 um.
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Rys. 41. Wykres ilustrujacy doktadnos¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy fale ptaskie o réznych amplitudach oraz gdy na interferogramie /sc
obserwujemy 10,5 prazkow pionowych (130 wirdw)
Fig. 41. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves with
different amplitudes and where are 10,5 vertical fringes on interferogram /sc (130 vortices)
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Metody te daja najlepsze wyniki, gdy ilo$¢ prazkow pionowych Ipc jest wigksza od
14. Wartosci amplitud dla poszczegdlnych fal wynoszace: 4 = 0,95, B = 1,05, C =
1,00 w przeliczeniu na natezenia maja nastepujace wartosci: la = 0,9, Ib = 1,1 oraz Ic
= 1,0. Dalej zostaty przedstawione dwa przykladowe wykresy ilustrujacy doktadnos¢
dzialania metod lokalizacji w tym przypadku.
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Rys. 42. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy fale plaskie o réznych amplitudach oraz gdy na interferogramie /c
obserwujemy 16,5 prazkéw pionowych (356 wirdw)
Fig. 42. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with different amplitudes and where are 16,5 vertical fringes on interferogram /sc (356 vortices)

4.1.3. HISTOGRAMY —TRZY FALE PLASKIE ZABURZONE O JEDNAKOWYCH AMPLITUDACH

W pomiarach eksperymentalnych nie mierzymy parametréw idealnych fal pla-
skich. W rzeczywistosci zawsze wystepuja zaktocenia. Aby interferogramy wygene-
rowane numeryczne byly podobne do tych obserwowanych podczas pomiaréow, do fal
ptaskich zostaty dodane inne fale o amplitudach nie przekraczajacych 5% wartos$ci
amplitudy fali no$nej, czyli tym razem UA = 1 exp(ikr + ¢) + Az exp(ikrz), UB =
1 exp(ikr + ¢) + Bz exp(ikrz) oraz UC = 1 exp(ikr + ¢) + Cz exp(ikrz) przy czym
amplitudy A4z, Bz, Cz byly mniejsze niz 0,05. Zbyt duze warto$ci amplitudy fal zabu-
rzajacych moga spowodowac deformacje sieci wirOw optycznych, co nie byto obser-
wowane na interferogramach eksperymentalnych. Podczas prob roznych generacji
numerycznych byly dodawane male zaburzenia losowe, ale nie zostaly zaobserwowa-
ne zmiany w doktadnos$ci lokalizowania wiréw optycznych. Dalej zostaty przedsta-
wione dwa przyktadowe wykresy ilustrujace doktadnos¢ dziatania metod lokalizacji.
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Rys. 43. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane s trzy zaburzone fale ptaskie o jednakowych amplitudach oraz
gdy na interferogramie /sc obserwujemy 10,5 prazkow pionowych (130 wirow)
Fig. 43. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three disturbed plane
waves with equal amplitudes and where are 10.5 vertical fringes on interferogram /sc (130 vortices)
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Rys. 44. Wykres ilustrujacy doktadnos¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy zaburzone fale ptaskie o jednakowych amplitudach oraz
gdy na interferogramie /sc obserwujemy 16,5 prazkow pionowych (351 wirdow)
Fig. 44. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three disturbed plane
waves with equal amplitudes and where are 16.5 vertical fringes on interferogram /sc (351 vortices)
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W przypadku kiedy trzy interferujace fale ptaskie zaburzone innymi falami maja
jednakowe amplitudy, wszystkie metody (amplitud, cosinusow, trojkatéw, wektoréw)
dzialaja prawidtowo. Wszystkie wiry optyczne znajdowane sg z doktadnos$cia ponizej
4,5 um (% piksela) z wyjatkiem przypadku, gdy liczba prazkéw pionowych Ipc jest
mniejsza niz 9 pragzkow (grubos¢ prazka wynosita okoto 85 pikseli). W tym przypadku
wiry optyczne znajdowane sa w odleglosci do 6,75 um (%4 piksela) od potozen rze-
czywistych.

4.1.4. HISTOGRAMY — TRZY FALE PLASKIE ZABURZONE O ROZNYCH AMPLITUDACH

W przypadku gdy trzy interferujace fale ptaskie zaburzone innymi falami majg
dodatkowo rézne amplitudy, obserwujemy podobienstwa zaréwno w dziataniu me-
tod amplitud i wektoréw, jak i w dziataniu metod trojkatow i cosinuséw — wystepuje
btad systematyczny widoczny na histogramach przedstawionych na rysunkach 45,
46147.
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Rys. 45. Wykres ilustrujacy doktadnos¢ dzialania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy zaburzone fale ptaskie o r6znych amplitudach
oraz gdy na interferogramie /sc obserwujemy 10,5 prazkow pionowych (130 wirow)
Fig. 45. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated
three disturbed plane waves with different amplitudes and where are 10,5 vertical fringes
on interferogram Isc (130 vortices)
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Rys. 46. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji
w przypadku, gdy generowane sg trzy zaburzone fale ptaskie o réznych amplitudach
oraz gdy na interferogramie /sc obserwujemy 16,5 prazkéw pionowych (356 wirow)
Fig. 46. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated
three disturbed plane waves with defferent amplitudes and where are 16,5 vertical fringes
on interferogram /c (356 vortices)

Na rysunkach 45 i1 46 wida¢, ze wraz ze wzrostem gesto$ci prazkow pionowych /Igc
zmniejsza si¢ btad lokalizacji wirdw optycznych. Metody trojkatow i cosinusow loka-
lizujg punkty nieciaglosci fazowych z doktadnos$cia 4,5 pm (%2 piksela), przy czym dla
gestszych prazkow wigcej wirdw optycznych znajdowanych jest w odlegtosci okoto
2,25 um (Y4 piksela) od rzeczywistego potozenia. Metody amplitud i wektorow dziata-
ja niepoprawnie, w przypadku gdy prazki pionowe sg rzadkie — praktycznie wszystkie
wiry optyczne znalezione sa o ponad 9 um (1 piksel) dalej od rzeczywistego potoze-
nia. Wraz ze wzrostem gestosci prazkow Igc btad lokalizacji tych dwoch metod male-
je. Na rysunku 47 przedstawiono wyniki uzyskane dla przypadku, gdy na interfero-
gramie /apc wygenerowano 540 wiro6w optycznych.

Na rysunku 47 przedstawiona jest doktadno$¢ lokalizacji metod, gdy liczba praz-
kow pionowych zarejestrowanych na interferogramie /sc wynosi 20. Jak wida¢, btad
systematyczny, z jakim metody amplitud i wektoréw lokalizujg punkty niecigglosci
fazowych, wystepuje niezaleznie od gestosci rejestrowanych prazkéw interferencyj-
nych. Wielkos¢ tego btedu zalezna jest jednak od gestosci prazkow: wraz ze wzrostem
liczby wirdow optycznych zmniejsza si¢ blad lokalizacji. Na rysunku 47 widac, ze je-
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zeli sie¢ wirow optycznych bedzie utworzona z 540 wiréw, to w takim przypadku
metoda cosinuséw okoto 4% wirdw lokalizuje dalej niz 9 um (1 piksel). Metoda troj-
katéw pracuje bez zarzutow.
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Rys. 47. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy zaburzone fale ptaskie o r6znych amplitudach
oraz gdy na interferogramie /sc obserwujemy 20 prazkow pionowych (540 wirdw)
Fig. 47. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated
three disturbed plane waves with different amplitudes and where are 20 vertical fringes
on interferogram /sc (540 vortices)

4.1.5. HISTOGRAMY - DWIE FALE PLASKIE ORAZ JEDNA FALA PLASKA
ZABURZONA FAZOWO

Ostatni rodzaj zaburzenia, jakim zostawaly poddawane metody lokalizacyjne, to
zaburzenie fazowe, przy czym sinusoidalnej zmianie fazy poddawana byla tylko fala
UB, a amplitudy trzech fal byty rozne. Wartosci amplitud byly takie same jak w po-
przednich podrozdziatach (4 = 0,95, B = 1,05, C = 1,00). Zaburzenie fazowe byto
testowane, poniewaz na interferogramach zarejestrowanych podczas eksperymentu
obserwowane byty drobne zakrzywienia prazkow. Obserwowane deformacje prazkow
byly mniejsze niz te wygenerowane w testach numerycznych. Na rysunku 50 przed-
stawione sg interferogramy /as, /ac, Isc oraz Iapc powstate w wyniku interferencji
dwaoch fal ptaskich i trzeciej fali ptaskiej zaburzonej fazowo.
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Rys. 48. Wynik interferencji dwoch fal ptaskich o ré6znych amplitudach 4 i C z trzecia falg ptaska
zaburzong fazowo — sie¢ szeSciokatow: a — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4 i UB,
b — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4 i UC, ¢ — prazki interferencyjne utworzone
przez fale UB 1 UC, d — prazki interferencyjne utworzone przez fale U4, UB i UC.

Na interferogramie /sc obserwujemy 10,5 prazkéow pionowych (130 wirdw)

Fig. 48. Result of interference of two plane waves with different amplitudes 4 and B and third plane
wave with phase disturbed — hexagonal lattice: a — interference fringes generated by waves U4 i UB,
b — interference fringes generated by waves UA and UC; c) interference fringes generated by waves
UB and UC, d — interference pattern generated by waves UA, UB and UC.

We observed 10,5 vertical fringes on interferogram /sc (130 vortices)

W przypadku gdy sposrod trzech fal ptaskich, ktorych amplitudy sg rozne, jedna
zaburzymy fazowo, wowczas metody trojkatéw i cosinusow lokalizujg wiry optyczne
z doktadnoscia 4,5 um (% piksela) dla rzadszej sieci wirdw (rys. 49) oraz z doktadno-
scig 2,25 um (Y4 piksela) dla gestszej sieci wirdow (rys. 50), przy czym btad metody
cosinusow rosnie, gdy liczba prazkow pionowych przekracza liczbg 19 (rys. 51). Na-
tomiast metody amplitud i wektoréw, tak jak w poprzednim punkcie (trzy fale ptaskie
o roznych amplitudach zaburzone innymi falami), obarczone sg bledem systematycz-
nym. W tym przypadku réwniez te dwie metody radzg sobie lepiej, gdy analizujg in-
terferogramy zawierajace gestsze prazki. Blad lokalizacji tych metod spada do 9 pm
(1 piksela) dopiero, kiedy na interferogramie /gc obserwujemy okoto 16 prazkow. Na
rysunku 49 zostaly przedstawione przyktadowe wykresy ilustrujace doktadnos¢ dzia-
tania metod lokalizacji.
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Rys. 49. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sa trzy fale plaskie o réznych amplitudach oraz gdy jedna z interferujacych fal
ma zaburzony front falowy (130 wiréw w analizowanym obszarze)
Fig. 49. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with different amplitudes and where one of interfering wave have disturbed wave-front
(130 vortices in analyzed area)
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Rys. 50. Wykres ilustrujacy doktadno$¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sg trzy fale plaskie o réznych amplitudach oraz gdy jedna z interferujacych fal
ma zaburzony front falowy (347 wiréw w analizowanym obszarze)
Fig. 50. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with different amplitudes and where one of interfering wave have disturbed wave-front
(347 vortices in analyzed area)
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Rys. 51. Wykres ilustrujacy doktadnos¢ dziatania metod lokalizacji w przypadku,
gdy generowane sa trzy fale plaskie o réznych amplitudach oraz gdy jedna z interferujacych fal
ma zaburzony front falowy (548 wirow w analizowanym obszarze)
Fig. 51. Diagram of localisation methods accuracy in case where are generated three plane waves
with different amplitudes and where one of interfering wave have disturbed wave-front
(548 vortices in analyzed area)

4.1.6. WYKRESY FAZOWE

Sposob poréwnywania metod lokalizacji, ktory byt przedstawiony w punkcie 4 nie
mozne by¢ zastosowany do analizy danych eksperymentalnych, poniewaz nie moze-
my tu zastosowa¢ metody opisanej w punkcie 1.2, polegajacej na znalezieniu punktow
przecigcia czesci rzeczywistej 1 urojonej funkcji Uapc w zerze (metoda teoretyczna).
Zostanie wigc przedstawiony drugi sposdb oceny poprawnosci dzialania opracowa-
nych metod lokalizacji. Polega on na wyliczeniu wartosci fazy w zlokalizowanych
punktach. Jezeli punkty zostaty poprawnie znalezione, to powinny one utworzy¢ dwie
plaszczyzny fazowe odpowiadajace wirom dodatnim i ujemnym. Rozrzut punktow
w takiej ptaszczyznie fazowej jest wyznacznikiem poprawno$ci dziatania analizowa-
nej metody lokalizacji. Doktadno$¢ tej metody jest ograniczona przez nieréwno-
mierno$ci amplitud interferujacych fal. Jednak dla starannie przygotowanych wigzek
btedy wprowadzone przez zmienno$¢ amplitudy nie sg duze i nie podwazaja wartosci
uzytej metody testowej. Warto podkresli¢, ze zaburzenia fazowe interferujacych fal
ptaskich nie maja wptywu na dziatanie zaproponowanej metody testowe;.

Analiza wielkosci rozrzutu punktow w plaszczyznach o rownej wartosci fazy zo-
stata przedstawiona na przyktadzie 11,5 prazkow zajmujacych przestrzen 576 pikseli.
Przy takiej gestosci jeden prazek zajmuje okoto 50 pikseli (11,5-50 = 575). Wraz
z krokiem rownym jednemu pikselowi faza zmienia si¢ o 0,126 radiana (2m/50
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~ 0,126 radiana). Poniewaz w metodzie teoretycznej stosowana jest interpolacja dzie-
sieciokrotna, wigc jednemu krokowi w obliczeniach numerycznych odpowiada zmiana
fazy o 0,0126 radiana. Faza wzgledna pomiedzy falami UA i UC liczona jest z twier-
dzenia cosinusow:

(12)

(Ia)* +(Ic)* - (Ib)*
2lalc

Vea = arc cos{

gdzie wszystkie oznaczenia sg zgodne z rysunkiem 18, a symbole /a, Ib, Ic oznaczaja
natezenia fal czytane kolejno, w punktach wirowych, z odpowiednich interferogra-
mow (np. la = Isc). Faza wzgledna wyznaczana jest z nastepujacej zaleznosci (rys. 18)

lr//3:n+76a‘ (13)

Blad bezwzgledny wyznaczenia kata pomiedzy falami UA i1 UC (twierdzenie cosinu-
sOwW) oszacowany metoda rézniczki zupetlnej wynosi 10,020 radiana. Sumujac btad
kwantyzacji fazy z btgdem wynikajacym z metody obliczeniowej, otrzymujemy: 0,0126
+ 0,020 = 0,0326 radiana. Na wykresie 52 przedstawione sa wartosci fazy wzglednej
pomiedzy idealnymi falami UA i UC obliczone dla kolejnych wirdw dodatnich. Plusem
oznaczono punkty otrzymane metoda teoretyczna, a krzyzykiem — metodg trojkatow.
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Rys. 52. Wykres przedstawiajacy wartosci fazy wzglednej pomigdzy falami UA i UB obliczone
dla kolejnych wiréw o znaku dodatnim. ‘+’ — metoda teoretyczna, ‘x’ — metoda trojkatow
Fig. 52. Diagram of relative phase value between waves U4 and UB calculated for vortex with
positive sign. ‘+’ — theoretical method, ‘x’ — triangle method

Z rysunku 52 mozna odczyta¢, ze rozrzut punktow przedstawionych na wykresie
Wynosi:

e dla metody teoretycznej: 0,033 radiana;

e dla metody trojkatow: 0,044 radiana.

Jak wida¢ rozrzut wartosci fazy wyznaczony metodg teoretyczng dla wirdw tego samego
znaku zgadza si¢ z przewidywaniami. Przedzial wartosci faz wyznaczonych metoda trojka-
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tow jest wiekszy od przedziatu otrzymanego metoda teoretyczng — metoda trojkatow jest
mniej doktadna. Rozrzut wartosci fazy wzglednej w plaszczyznach fazowych, otrzymanych
w wyniku pracy metoda lokalizacji, bedzie wiekszy niz w przypadku rozrzutu wartosci fazy
wyznaczonych metoda teoretyczna, poniewaz do bledéw wynikajacych z kwantyzacji fazy
i metody obliczeniowej fazy dochodzg btedy poszczegdlnych metod lokalizacji.
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Rys. 53. Wykresy rozrzutu warto$ci fazy wzglednej, przedstawione dla czterech metod lokalizacyjnych,
otrzymane z danych teoretycznych dla trzech fal ptaskich o r6znych amplitudach oraz gdy widocznych
jest 15 prazkéw pionowych. Na osi x sa wspolrzedne wirdw, na osi y jest faza podzielona przez 2n
Fig. 53. Diagrams of the relative phase value spread for four localization methods obtained from
theoretical data for three plane waves with different amplitudes and where 15 vertical fringes are visible.
On the x axis are coordinate of vortex points and on y axis are phase divided by 2n

Rozrzut wartosci fazy wzglednej pomigdzy dowolnie wybranymi dwoma falami
w punktach wirowych moze by¢ wyznacznikiem poprawnosci dzialania metod lokali-
zacyjnych, w przypadku gdy nie mamy rownan falowych, czyli w analizie danych
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eksperymentalnych. Dalej przedstawione sg przyktadowe wykresy rozrzutu wartosci
fazy wzglednej otrzymanych z danych teoretycznych dla trzech fal ptaskich o r6znych
amplitudach dla okoto 15 prazkéw pionowych. Na osi x sg wspotrzedne wirdw, na
osi y jest faza przeskalowana na czesci dtugosci fali 2n — A).

Na rysunku 53 wida¢, ze najmniejszy rozrzut warto$ci fazy wzglednej wystepuje
w plaszczyznach wiré6w zlokalizowanych metoda trojkatow. Rozrzut ten jest rzedu
0,04-0,05 radiana. Nieco wigkszy rozrzut punktoéw obserwujemy w metodzie ampli-
tud. Jest on wigkszy o okoto 0,01 radiana. W metodzie tej obserwujemy przesunigcie
warto$ci fazy. Plaszczyzny wiréw dodatnich (gérna grupa) oraz ujemnych (dolna gru-
pa) sa przesuniete o okoto 0,04 radiana ku sobie. Przesuniecie to spowodowane jest
systematycznym btedem metody wystepujacym przy lokalizowaniu punktow osobli-
wych. To samo przesunigcie w wyznaczeniu wartosci fazy obserwujemy w metodzie
wektorow, jednak w tym przypadku wystepuje wigkszy rozrzut punktow w pltaszczyz-
nie. Jest on dwukrotnie wigkszy niz w przypadku metody trojkatéw, czyli moze wy-
nosi¢ nawet 0,1 radiana. Najgorzej w tym pordéwnaniu wypadta metoda cosinusow.
Rozrzut fazy sigga kilku dziesigtych czg$ci radiana.

4.1.7.PODSUMOWANIE

Ze wszystkich metod lokalizacji przedstawionych w tym rozdziale najlepiej dziata
metoda trojkatow. Niezaleznie od gestosci rejestrowanych prazkow oraz roznicy nate-
zen interferujacych fal (réznica pomiedzy dwoma — najwieksza i najmniejsza — warto-
sciami nat¢zania trzech interferujacych fal jest mniejsza niz 30%) metoda trojkatow
lokalizuje wiry optyczne z doktadnoscig 4,5 um. Metody amplitud i wektorow dziataja
bardzo podobnie. Obydwie sg czute na zmiany nat¢zen w trzech interferujacych falach
i obydwie sg obarczone btedem systematycznym, ktorego pochodzenia nie udato si¢ do
tej pory ustali¢. Blad z jakim lokalizowane sg wiry optyczne przez metody amplitud
oraz wektorow jest duzy (wynikajacy przede wszystkim z biedu systematycznego)
— wiekszy niz 9 um. Warto$¢ bledu wynosi 9 um, gdy gestos¢ prazkéw pionowych na
interferogramie /¢ jest wieksza niz 16 (jeden prazek powinien zajmowa¢ mniej niz 48
pikseli). Metody te mogg by¢ jednak uzywane do analizy przesuni¢¢ wirow, np. do me-
tody pomiaru matych katow obrotu fali ptaskiej [57], poniewaz w tym przypadku btad
systematyczny lokalizowania punktow wirowych nie ma znaczenia. Metoda cosinuséw
jest czula na zaburzenia, ktdre trudno jest wyeliminowa¢ w ukladzie pomiarowym (rys.
53). Poniewaz w symulacjach numerycznych, pomimo wielu préb, nie udato si¢ wyge-
nerowac trzech fal zaburzonych w doktadnie taki sposob, w jaki byl obserwowany
w danych eksperymentalnych, wiec btad tej metody szacuje na wiekszy od 9 um.
Z symulacji numerycznych wynika, ze metoda cosinusow lokalizuje wiry optyczne
z malym btedem 4,5 um, jezeli grubos$¢ rejestrowanych prazkow zawiera si¢ w prze-
dziale <45,40> pikseli (od 17 do 19 prazkow pionowych). Niewielki przedzial popraw-
nego dziatania metody cosinuséw jest jej wada.
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Wyniki testow numerycznych wskazuja jednoznacznie na poprawnos$¢ koncepcji
zaproponowanych metod lokalizacji. Ich ostateczna weryfikacja musi by¢ oczywiscie
przeprowadzona przez eksperyment, co bedzie tematem nastepnego paragrafu.

4.2. WYNIKI EKSPERYMENTALNE

Na rysunku 54 pokazane sa wykresy fazowe danych eksperymentalnych uzyska-
nych w ukladzie interferometru z automatycznymi przestonami. Interferogramy byty
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Rys. 54. Wykresy rozrzutu wartosci fazy wzglednej, przedstawione dla czterech metod lokalizacyjnych,
otrzymane z danych eksperymentalnych, kiedy jest widocznych 21 prazkéw poziomych
(grubos¢ prazka okoto 50 pikseli). Na osi x sg wspotrzedne wirdw, na osi y jest faza podzielona prze 21
Fig. 54. Diagrams of the relative phase value spread for four localization methods obtained from
experimental data for three plane waves with different amplitudes and where 15 vertical fringes
are visible (width of fringe are about 50 pixels). On the x axis are coordinate of vortex points
and on y axis are phase divided by 2n
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zarejestrowane 12-bitowa kamerg pomiarowa o rozmiarach elementu CCD 1344x1024
pikseli (rozmiar piksela wynosit: 6,45 pm na 6,45 um).

Jezeli w metodzie trojkatow odrzucimy pare punktéw, ktore wyraznie odstajg od
pozostatych (powstate z powodu pytkéw na elementach optycznych), to rozrzut punk-
tow w plaszczyznach fazowych, rysunek 54b, wynosi 0,05 radiana. W pozostalych
metodach obserwujemy duzy rozrzut punktow. Jest to spowodowane zaburzeniami
amplitudy, ktore wprowadza uktad pomiarowy. Metoda trojkatow, jak widac, jest
odporna na zaburzenia amplitudowe wystepujace w ukladzie pomiarowym. W meto-
dzie cosinusow i wektoréw wystepuja dodatkowo btedy systematyczne.

Nalezy tu rozdzieli¢ dwie sprawy. Jak byto wspomniane zmienno$¢ amplitud inter-
ferujacych fal zmniejsza doktadno$¢ metody amplitud, wektorow i cosinusow, czego
mozna si¢ byto spodziewa¢ na podstawie analizy numerycznej. Z drugiej strony
zmienno$¢ amplitud powoduje, ze w punktach wiru optycznego fazy wzgledne interfe-
rujacych fal nie sg takie same. Obserwowany rozrzut kata fazowego otrzymany meto-
da tréjkatow nie moze by¢ zatem podstawa do precyzyjnego okre§lenia doktadno$ci
tej metody. Malego rozrzutu nalezy oczekiwaé, ze wzgledu na istniejacg zmienno$¢
amplitud. W wynikach otrzymanych za pomoca metody trojkatow obserwujemy naj-
mniejszy rozrzut kata fazowego. Btedy wykazane przez pozostate metody wykraczaja
poza zakres zmiennosci wzglednych faz, wynikajacy ze zmiennoséci amplitudowych
interferujacych fal.

4.3. PODSUMOWANIE

Metody lokalizacji wird6w optycznych maja podstawowe znaczenie dla osiaggow in-
terferometru na wirach optycznych. Na podstawie przeprowadzonych testow nume-
rycznych i doswiadczalnych, ktorych typowe wyniki zostaty przedstawione wczesniej,
mozna stwierdzi¢, ze dysponujemy grupg metod, ktéra pozwala na doktadne pomiary
z uzyciem interferometru na wirach optycznych, co byto najwazniejszym zadaniem na
drodze do jego praktycznych zastosowan. Praktycznie dodatkowg zaletg opracowa-
nych metod jest to, ze wykorzystuja elementarne operacje na macierzach. W efekcie
czego lokalizacja wirdw, z uzyciem komputera klasy PC przebiega szybko.

5. METODY ROZROZNIANIA ZNAKOW WIROW OPTYCZNYCH

Znak wiru optycznego jest zdeterminowany, jak bylo to wspomniane w punkcie
1.2., przez kierunek obrotu helikalnego frontu falowego [8], [75], [76]: jesli front fa-
lowy ulega skreceniu zgodnym z kierunkiem wskazéwek zegara, to znak wiru beda-
cego w jego centrum jest dodatni, w przypadku lewoskretnej helikoidy — wir ma znak
ujemny. Znajomo$¢ znaku wiru optycznego rozwiazuje problem sklejania fazy [50],
[67] oraz jest pomocna w rekonstrukcji frontu falowego. Analizy teoretyczne rozroz-
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niania znakow wirdw optycznych [5], [72], omowione w punkciel.2, nie moga by¢
zastosowane do danych do$wiadczalnych, poniewaz wymagaja one znajomosci funk-
cji amplitudy zespolonej. Jedna z doswiadczalnych metod rozrozniania znakéw wiréw
optycznych zaproponowata H.V. Bogatiyova [17]. Jest to metoda umozliwiajaca roz-
poznanie znaku wiru przenoszonego w wigzce Laguerre—Gaussa. W niniejszym roz-
dziale zostang przedstawione i omowione dwie eksperymentalne metody rozrézniania
znakow wiréw optycznych rozmieszczonych w regularnej sieci [25]-[28].

Informacje zapisane na interferogramach powstatych w wyniku interferencji trzech
fal ptaskich (/asc, IaB, Iac, Isc) W interferometrze na wirach optycznych sa niewystar-
czajagce do okreslenia znakdéw wirdw optycznych, poniewaz dwa interferogramy
przedstawiajace dwie sieci wirdw roznigce si¢ tylko znakami, sa takie same. Dwa
identyczne interferogramy przedstawiajace sieci wirow o dwoch konfiguracjach zna-
koéw mozna uzyska¢ z interferencji trzech fal ptaskich w dwoch uktadach réznigcych
si¢ kierunkami rozchodzenia si¢ tych fal. Na rysunku 55 przedstawione sg dwa przy-
ktadowe utozenia rzutow wektorow falowych na ptaszczyzne obserwacji, w ktorych
powstajg identyczne interferogramy z wirami o przeciwnych znakach.

P
P

Rys. 55. Uktady rzutow wektorow falowych A, B i C na ptaszczyzng obrazu.
Przypadki (a) oraz (b) odpowiadajg otrzymaniu przeciwnych znakoéw wiréw optycznych,
ale jednakowych rozktadow nat¢zenia

Fig. 55. Arrangement of projection of the wave normal vectors A, B and C on the screen. The cases (a)
and (b) correspond to give opposite signs of optical vortices but the same intensity distribution

W wyniku interferencji trzech fal ptaskich, ktorych kierunki rozchodzenia si¢ sa
takie, jak pokazano na rysunku 55a i 55b, powstaja dwa identyczne interferogramy.
Wiry optyczne wprawdzie w obu przypadkach majg takie samo potozenie, ale roznig
si¢ znakami. W dalszej czg$ci tego rozdzialu przedstawione sa dwa eksperymentalne
sposoby rozrézniania znakow wirdow optycznych. Pomiar majacy okresli¢ znak wiréw
byt przeprowadzony za pomocg uktadu przedstawionego dalej (rys. 56).
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Rys. 56. Uktad pomiarowy stosowany do okreslania znakéw wir6w optycznych
Fig. 56. Measurement setup to determinate optical vortex signs

5.1.METODA1

Analizujac rysunek 55 mozna tatwo zauwazyé¢, ze w celu okreslenia tadunkow to-
pologicznych wirow optycznych nalezy sprawdzi¢ kierunek propagacji, np. fali UA.
Pomiar kierunku rozchodzenia si¢ interferujacych wigzek jest prosty — wystarczy
zmniejszy¢ srednice wigzki za kolimatorem, uzywajac przestony irysowej (rys. 56) do
takiej wielkosci, aby wiazki byly rozrdznialne. Nastepnie nalezy zarejestrowaé nate-
zenia trzech fal w dwoch potozeniach ekranu (rys. 56).

a) o)

Rys. 57. Wzgledne potozenie trzech fal U4, UB i UC: a — blisko — w odleglosci okoto 10 cm,
b — daleko — w odlegtosci okoto 110 cm ($rednica wigzek okoto 6 mm)
Fig. 57. Relative arrangement of waves U4, UB and UC:
a— near — about 10 cm, b — far — about 110 cm (diameter of beam is about 6 mm)
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Na rysunku 57 pokazane sg natgzenia trzech fal UA, UB i UC zarejestrowane
w odlegtosci okoto 10 cm za interferometrem (rys. 57a) oraz w odleglosci okoto 110
cm za interferometrem (rys. 57b). Wektor falowy fali UA skierowany jest w dot.

Rys. 58. Symulacja interferencji trzech wiazek ptaskich z zaznaczonymi potozeniami punktéw wirowych
(“+’ — dodatnich, ‘x’ —ujemnych), a — punkty wirowe zaznaczone na interferogramie /asc,
b — te same punkty wirowe jak w przypadku a) zaznaczone na interferogramie /sc
Fig. 58. Simulation of three plane waves interference with positions and signs of vortex points marked
(“+’ — positive; ‘X’ — negative): a — vortex points are marked on interferogram /asc,
b — the same vortex points as case a) are marked on interferogram /sc

Do rozréznienia dwoch grup wirdw optycznych, roznigcych si¢ fadunkiem topolo-
gicznym, uzywany jest interferogram fal UB 1 UC. W celu wyjasnienia sposobu roz-
dziatu dwoéch grup wiréw optycznych sporzadzony zostat rysunek 58 przedstawiajacy
interferogram /agc z zaznaczonymi potozeniami wird6w optycznych oraz interferogram
Ipc z naniesionymi potozeniami wirdw optycznych.

Na rysunku 58b wida¢, ze wiry o réznych znakach (kwadraty i kotka), naniesione
na interferogram Ipc, lezg po dwoch przeciwnych stronach prazkéw interferencyjnych.
Analiza rozktadu nat¢zenia pola interferencyjnego dwoéch fal ptaskich UB 1 UC,
w kierunku prostopadlym do prazkéw, wzdhuz osi x (z lewej do prawe;j), pozwala od-
dzieli¢ wiry tworzace sie, gdy wartos¢ natgzenia sumy tych dwoch fal wzrasta (kwa-
draty), od wirdw tworzace si¢, gdy wartos¢ natezenia sumy tych dwoch fal maleje
(kotka). W ten sposob rozdzielone wiry optyczne tworza dwie grupy o réoznych zna-
kach. Znak przypisywany jest, po sprawdzeniu kierunku rozchodzenia si¢ wigzki UA,
na podstawie wynikow symulacji teoretycznych. Jezeli kierunek rozchodzenia si¢ fali
plaskiej jest taki jak na rysunku 55a (wektor falowy fali U4 skierowany jest w dot), to
wiry oznaczone kwadratami (rys. 58) sa dodatnie, w przeciwnym razie — rysunek 58b
(wektor falowy fali UA skierowany jest do gory) — wiry oznaczone kwadratami (rys. 58)
s3 ujemne.

Na rysunku 59 przedstawiony jest przyktadowy interferogram /apc uzyskany do-
swiadczalne z zaznaczonymi potozeniami i znakami (,,+” — wir dodatni, ,,x” — wir
ujemny) wird6w optycznych. Znaki wiréw optycznych byly wyznaczone metoda opi-
sang wczesniej.
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Rys. 59. Wynik zastosowania metody okreslania znakow wirdw optycznych w rzeczywistym pomiarze,
wir dodatni jest oznaczony przez znak ,,+”, ujemny przez ,,x”
Fig. 59. Result of apply the method to determine signs of optical vortices in experimental measurement,

[TE1)

positive optical vortex is marked by “+” and negative by “x

5.2.METODAII

Druga metoda rozrozniania znakéw wirdw optycznych wymaga zarejestrowania
dodatkowego interferogramu z wigzka odniesienia (na rys. 56 oznaczona symbolem
R), ktorej wartos¢ natezenia jest co najmniej rowna sumie natgzen trzech interferuja-
cych fal. Warunek ten gwarantuje, ze wigzka odniesienia nie wygeneruje dodatko-
wych wiréw optycznych. W wyniku interferencji zaburzenia Uagc z plaska falg odnie-
sienia uzyskujemy charakterystyczny rozktad prazkow z tak zwanymi ,,widelcami”
[29], [38], [75]. Rozgatezione prazki — widelce wskazujg potozenia wirdw optycznych
oraz ich znaki.

Na rysunku 60 przedstawiono przyktadowy rozklad fazy fali o helikalnym ksztatcie
frontu falowego z nalozonym rozktadem fazy plaskiej fali odniesienia. Czarnymi kot-
kami zaznaczono kilka punktow, w ktorych wystepuja minima interferencyjne, nato-
miast kwadratami oznaczono maksima interferencyjne. Na rysunku 60a widac ksztatt,
utworzony z czarnych koétek, widelca skierowanego w gore, a na rysunku 60b widac¢
ksztatt, utworzony z kwadratow, widelca skierowanego w dot. Na rysunku 60a znajduje
si¢ prawoskretny helikalny front falowy wiec wir optyczny znajdujacy si¢ w centrum
wykreslonego okregu ma znak dodatni [8] (patrzymy na interferogram, czyli w kierunku
biegu interferujacych wigzek), widelec zatem skierowany w gorg oznacza wir o znaku
dodatnim. Na rysunku 61b wida¢, ze widelec skierowany w dot oznacza wir o znaku
ujemnym. Na rysunku widaé ,,czarny” widelec utworzony z miniméw interferencyjnych
(rys. 61a) oraz ,,bialy” widelec utworzony z maksimow interferencyjnych (rys. 61b). To
czy obserwowany widelec bedzie miatl czarng barwe lub bialg zalezy od roznicy faz
pomiedzy falg przenoszaca wir optyczny a falg odniesienia.
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Rys. 60. Przyktad interferencji fali przenoszacej wir optyczny z falg ptaska (zaznaczony strzatka rzut
wektora falowego ptaskiej fali odniesienia) ilustrujacy powstawanie widelcow:
a — skierowany do gory — wir dodatni, b — widelec skierowany do dotu — wir ujemny.
Czarne kotka wskazuja minima, kwadraty — maksima natezenia $wiatta
Fig. 60. Example of interference wave with optical vortex include and plane wave (plane reference
wave normal vector projection marked by black arrow) illustrate generation of fork-like fringes:
a — up — positive sign vortex, b — down — negative sign of vortex. The black circle mark minimum
and square mak maximum intensity of light
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Rys. 61. Wygenerowany rozktad natgzenia dla interferencji trzech fal ptaskich z ptaska fala odniesienia,
ktorej kierunek propagaciji jest taki jak pokazano na rysunku 58:
a — linig przerywana OdV, b — linia ciagla Od
Fig. 61. Theoretically calculated distribution of intensity for interference three plane waves
with fourth reference wave with direction of propagation is shown on figure 58:
a — by dashed line OdV, b — by solid line Od

2

Uklad widelcow okreslajacy par¢ wirow o przeciwnych znakach (,,géra — plus
oraz ,,d6t — minus”) zmienia sig, jezeli kierunek propagacji fali odniesienia zmieni si¢
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na przeciwny. Na rysunku 61 przedstawione sg dwa interferogramy pokazujace sie¢
wiréw optycznych powstalg w wyniku interferencji takich samych fal ptaskich. Zmia-
nie ulegat tylko kierunek propagacji fali odniesienia.

Na rysunku 61 wida¢ zmiany orientacji widelcoéw wskazujacych wiry optyczne
o tych samych znakach, ktora zalezy tylko od kierunku propagacji fali odniesienia.
Przypadek pokazany na rysunku 61la odpowiada sytuacji, gdy fala odniesienia OdV
biegnie wzdhuz linii przerywanej zaznaczonej na rysunku 56; przypadek pokazany na
rysunku 61b odpowiada za$ sytuacji, gdy fala odniesienia Od biegnie wzdtuz linii
ciaglej zaznaczonej na rysunku 56. W uktadzie pomiarowym najprostszym rozwiaza-
niem jest skierowanie fali odniesienia w taki sposéb jak pokazano na rysunku 56 —
fala Od. W tym przypadku widelce skierowane do gory oznaczaja wir o tadunku do-
datnim, widelce za$ skierowane do dotu oznaczajg wir o tadunku ujemnym. Na rysun-
ku 62 pokazane sg wyniki eksperymentalne.
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Rys. 62. Zarejestrowany rozktad natezenia: a — sze$ciokatnej sieci wirdw optycznych,
b — ta sam sie¢ wirdw optycznych po interferencji z fala odniesienia
Fig. 62. Intensity distribution registered: a — hexagonal lattice of optical vortices,
b — the same lattice of optical vortices after interference with reference wave

5.3. PODSUMOWANIE

Obydwie zaproponowane eksperymentalne metody rozpoznawania znakdw wirOw
optycznych wymagaja rejestracji interferogramu /apc — w celu lokalizacji polozen
wiré6w optycznych. Metoda [ wymaga rejestracji interferogramu /gc oraz rozkladu
natezenia trzech fal U4, UB i UC o zmniejszonych aperturach w dwoch potozeniach.
Metoda II wymaga rejestracji wyniku interferencji czterech fal /apcod. Rezultaty obu
metod sg zgodne. Obydwie metody sg proste w zastosowaniu i analizie. W tej sytuacji
decyzja o zastosowaniu metody I lub drugiej zalezy od konkretnego problemu pomia-
rowego; czy wygodniej jest dokona¢ pomiaru przesuni¢¢ zwezonych wiazek, w dwoch
przesunigtych plaszczyznach, czy uzy¢ dodatkowe;j fali odniesienia.
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OPTICAL VORTICES AS MARKERS IN THE OPTICAL FIELD

This work is devoted optical vortex interferometry, contain description of kind of singularities in the
optical field known as optical vortex. In this publication are presented methods to generate a lattice of
optical vortex with focused attention on interference method. Presented basis about optical vortices are
grounds for technical realization of measurement systems. Submitted ways to obtain coordinates of centre
of vortices are describe in details due to meaning vortex points localisation in applied optical vortices as
phase markers in the optical field. The obtained accuracy of localisation have been analysed with connec-
tion to possible to occur trouble. The knowledge about localisation of vortex point can be useful to calcu-
late measured object or optical field property. In some application may be required information about
signs of topological charge of localised optical vortices. In this work are presented two methods to optical
vortex sign discrimination.
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ROLA POMIARU CZESTOTLIWOSCI W POMIARACH
I ANALIZIE KSZTALTU LINII WIDMOWYCH**

W niniejszej pracy zostal opisany cyfrowy spektrograf laserowy wysokiej zdolnosci rozdzielczej
stuzgcy do precyzyjnego badania ksztattu linii widmowej 326,1 nm izotopoéw ''3Cd oraz ''*Cd zabu-
rzonej przez gazy szlachetne, zbudowany w Instytucie Fizyki Uniwersytetu Mikotaja Kopernika.
Szczegdlng uwage zwrocono na uktad pomiaru czgstosci wiazki generowanej przez laser barwniko-
wy. Przedstawiono réwniez metody analizy danych otrzymywanych w pomiarze oraz sposoby wery-
fikacji uzyskiwanych wynikow.

1. WPROWADZENIE

Obserwujac widmo promieniowania elektromagnetycznego, emitowanego lub ab-
sorbowanego przez atomy lub czasteczki w fazie gazowej, widzimy charakterystyczny
uktad ciemnych i jasnych prazkow. Wzor ten jest niepowtarzalny i charakterystyczny
dla okreslonej substancji i jako swoisty odcisk palca moze by¢ wykorzystany do jej
identyfikacji. Jezeli przyjrzymy si¢ doktadniej pojedynczemu prazkowi reprezentujace-
mu okres$long lini¢ widmows, zauwazymy, ze ma on skonczong szerokos¢ spektralng
— emitowane $wiatlo nie jest $cisSle monochromatyczne oraz ze obszar prazka nie ma
ostro zaznaczonych granic. Widzimy pewien rozklad nat¢zenia promieniowania nazy-
wany ksztaltem linii widmowej. O ile obecno$¢ w badanym widmie okreslonej linii
widmowej 1 jej natgzenie daje nam informacj¢ o wystgpowaniu okreslonego pierwiastka
i jego koncentracji, o tyle ksztalt linii widmowej niesie informacje o stanie danego ato-
mu (np. jego predkosci) i jego oddzialywaniu z otaczajacymi go innymi atomami lub
czasteczkami, jak réwniez zewnetrznymi polami elektrycznymi i magnetycznymi.

* Instytut Fizyki, Uniwersytet Mikotaja Kopernika w Toruniu.
** Praca wykonana w ramach projektu MNiSW nr 1 PO3B 065 29.
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Pomimo uptywu ponad stu lat od pierwszych pionierskich prac poswigconych
problematyce ksztattow linii, tematyke te trudno uznaé za wyczerpang. Wraz z roz-
wojem laserowych zrodel §wiatla nastgpit dynamiczny rozwoéj nowoczesnych tech-
nik pomiarowych, takich jak laserowa spektroskopia absorpcyjna, laserowo induko-
wana fluorescencja (LIF), spektroskopia strat we wnece (ang. cavity ring—down
spectroscopy — CRDS) czy nieliniowe metody bezdopplerowskie. Metody te umoz-
liwity uzyskanie znaczacego wzrostu doktadnos$ci wynikow przeprowadzanych ba-
dan spektroskopowych. Utatwia to obserwacje¢ coraz subtelniejszych efektow wpty-
wajacych na ksztatt linii widmowych, co umozliwia z jednej strony weryfikacje
z coraz wieksza doktadnoscia przewidywan teoretycznych dotyczacych opisu emisji
promieniowania w obecno$ci gazu zaburzajacego, a z drugiej strony coraz lepszy
stosunek sygnatu do szumu osiggany w tych pomiarach tworzy zapotrzebowanie na
coraz doktadniejsze profile teoretyczne.

Przyktadem przetozenia si¢ zwigkszonej doktadnos$ci otrzymywanych wynikéw na
mozliwos¢ doktadniejszej weryfikacji zalozen teoretycznych moze by¢ uzycie ich do
sprawdzania wynikéw obliczen numerycznych majacych na celu wyznaczenie poten-
cjatlow oddzialywania migdzyatomowego. Dzigki wzajemnemu ,,0ddziatywaniu” fizy-
koéw teoretycznych i doswiadczalnych mozliwy jest postgp w badaniach zaréwno od
strony obliczeniowej, jak i pomiarowe;j.

Wraz ze wzrostem stosunku sygnatu do szumu w przeprowadzanych pomiarach
pojawia si¢ zapotrzebowanie na realistyczne profile ksztattow linii, wychodzace poza
stosowany dotychczas profil Voigta, ktére umozliwityby wyznaczenie z danych po-
miarowych parametrow ksztaltu linii takich, jak szeroko$¢ cisnieniowa linii, przesu-
nigcie oraz ich natgzenie z doktadno$cig rzedu utamkéw procenta. Przyktadem moga
by¢ tutaj pomiary zawartos$ci roznych substancji w probkach gazu czy ciaglte monito-
rowanie poziomu st¢zenia wybranych substancji w okreslonych §rodowiskach, np.
halach fabrycznych czy salach muzealnych. Zastosowanie w tym celu metod spektro-
skopii wysokiej zdolnosci rozdzielczej umozliwia uzyskanie wynikow w czasie rze-
czywistym (czas jednego pomiaru jest rzedu kilku sekund) z precyzja na poziomie
jednej czeséci na miliard (ppb), bez potrzeby uprzedniego przygotowywania probki
i wielokrotnej kalibracji urzadzen. Obecnie dostgpne sa juz na rynku urzadzenia ko-
mercyjne, bazujace na wspomnianej wczesniej metodzie CRDS, pozwalajace mierzy¢
stezenia substancji $ladowych, takich jak metan z precyzja 1 ppb [1], mierzy¢ poziom
wilgotno$ci [2] czy wyznaczaé stosunek stezen izotopéw wegla z pomiaru absorpcji
linii CO; z doktadnoscia 0,3% [1]. Rozwijane sg takze urzadzenia, ktore stuzytyby do
celow medycznych, okreslajac stezenie okreslonych zwigzkéw w powietrzu wydycha-
nym przez pacjenta, majacych by¢ symptomem schorzenia [3]. Poniewaz wszystkie
wymienione urzgdzenia bazujg na wyznaczeniu czestotliwosci i natgzenia linii absorp-
cyjnych okreslonych czasteczek, ich precyzja jest ograniczona, poza innymi przyczy-
nami, takze przez zastosowany model profilu linii. W przypadku zastosowania profilu
linii nie oddajacego jej rzeczywistego ksztattu, otrzymane wyniki mogg by¢ obarczone
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systematycznym btedem (np. [4]). Na potrzebe zastosowania realistycznych ksztaltow
linii zwrocono uwage takze podczas badan atmosfery i zmian klimatu.

Prowadzenie precyzyjnych badan widm umozliwiajacych pomiar parametrow
ksztaltow linii z doktadnoscia przewyzszajaca 1% wymaga uwzgledniania wielu efek-
tow fizycznych podczas analizy danych do§wiadczalnych. Wigkszo$¢ analiz widm jest
wykonywana z uzyciem profilu Voigta, uwzgledniajacego dopplerowskie i zderze-
niowe rozszerzenie linii widmowych. Jednak w przypadku gdy droga swobodna cza-
steczek migdzy zderzeniami jest mniejsza lub poréwnywalna z dtugoscia fali absor-
bowanego $wiatla, dopplerowska sktadowa profilu linii moze ulec zawezeniu, jest to
tak zwane zwezenie Dickego. Ponadto w przypadku gdy atomy lub czasteczki zabu-
rzajace (tzw. zaburzacze) badany gaz sa ciezsze lub maja mase¢ poréwnywalng
z masg atomow lub czasteczek emitujacych (badz absorbujacych) promieniowanie,
zderzeniowa szeroko$¢ i1 przesunigcie linii nie moga by¢ traktowane jako niezalezne
od predkosci emitera (absorbera). Pojawia si¢ tutaj korelacja pomiedzy ci$nieniowym
(zderzeniowym) a dopplerowskim mechanizmem rozszerzenia linii, ktéra moze pro-
wadzi¢ do zwezenia profilu linii oraz powodujaca jej asymetrig.

W ostatnim czasie ukazalo si¢ wiele prac poswigconych rozwojowi, analizom, te-
stom i porownaniom istniejagcych modeli ksztattu linii widmowych [5,6] wykorzystuja-
cych dane doswiadczalne z réznych laboratoriow na $wiecie. Badania ksztattow linii
widm molekularnych majg istotne znaczenie nie tylko dla fizyki czasteczkowej, ale sa
konieczne do prowadzenia badan ukierunkowanych na ochrone¢ srodowiska naturalnego
i zrozumienie globalnych procesow zachodzacych na naszej planecie. Prace te wptywaja
tez na rozszerzenie naszej wiedzy astrofizycznej. Precyzyjne dane charakteryzujace
stabe linie molekularne sa szczegolnie potrzebne podczas prowadzenia badan uktadow
planetarnych oraz atmosfer planetarnych [7], w tym atmosfery Ziemi. Na przyktad sate-
litarne systemy pomiarowe mogg stuzy¢ do globalnego monitoringu sktadu atmosfery
z duza rozdzielczoscig przestrzenna. Jednak tworzenie tego typu systemoéw wymaga
precyzyjnych informacji na temat wiasciwosci wykorzystywanych w nich przejs¢ cza-
steczkowych. Wymagania dotyczace spektrometrow i danych spektroskopowych wyko-
rzystywanych w najnowszych satelitach monitorujgcych atmosfer¢ zostaly ostatnio
scharakteryzowane w pracy [8]: Most importantly, spectra must be recorded using an
excellent spectrometer with well characterized instrumental line shape and also confi-
gured with detectors of minimal non-linearity. High signal to noise ratios (2000:1) at
Doppler-limited resolution and long-term instrument stability are required. Dalej auto-
rzy [8] podaja, ze niepewno$¢ wyznaczanych natgzen linii nie powinna przekracza¢
0,3%. Wymagania te mogag spehi¢ najnowsze metody spektroskopowe stosowane
w badaniach ksztattow linii widmowych, takie jak spektroskopia CRDS pod warunkiem
odpowiednio starannego przeprowadzenia eksperymentu i analizy danych. Zostalo to
zademonstrowane przez wspolautora niniejszej pracy na przyktadzie linii H,O w pod-
czerwieni [4,9]. Badania nad teoretycznym opisem precyzyjnych widm doswiadczal-
nych przyczynia si¢ do opracowania standardow obowigzujacych w tworzeniu nowej



390

generacji baz danych spektroskopowych stuzacych do badan atmosfery. Obecnie istnie-
jace bazy danych (takie jak HITRAN) nie uwzgledniajg zadnych efektow ksztattu linii
poza cisnieniowym rozszerzeniem i przesuni¢ciem linii. Utrudnia to modelowanie do-
$wiadczalnych widm molekularnych, a zwlaszcza prowadzi do systematycznych, nawet
kilkuprocentowych btedow w spektroskopowym wyznaczaniu koncentracji gazu.

Przyktadem zastosowan praktycznych moga by¢ badania przeprowadzane w ra-
mach programu SCIAMACHY prowadzonego przez Europejska Agencje Kosmiczng
[10], czy planowane badania misji satelitarnej OCO (Orbiting Carbon Observatory)
[11]. W przypadku tej ostatniej glownym zadaniem bedzie monitorowanie stezenia
CO,, gazu majacego udzial w powstawaniu efektu cieplarnianego, ktorego stezenie
wzrasta na skutek dziatalnos$ci cztowieka [12], tak aby stworzy¢ globalng mape steze-
nia CO; i okresli¢ miejsca emisji 1 absorpcji tego gazu na swiecie [11, 13]. W tym celu
satelita bedzie wyposazony w trzy spektrometry, pracujace w regionie 1,61 pm
1 2,06 um, co odpowiada wybranym pasmom absorpcyjnym CO,, oraz 0,76 pm co
pozwala na pomiary absorpcji pasma A czasteczki O,, stuzacego do kalibracji danych
otrzymanych dla CO,. Aby zarejestrowaé gradienty zmiany stezenia dwutlenku wegla,
urzadzenia powinny by¢ w stanie wykrywac¢ zmiany rzedu 1 ppm na tle typowej kon-
centracji 380 ppm. Aby osiggna¢ taka zdolnos¢ rozdzielcza, potrzebna jest znajomos¢
natezen i parametrow cisnieniowego rozszerzenia linii CO> i O» w wybranych prze-
dziatach czgstosci z doktadnoscig do 0,3% lub lepszg [8,11]. Niestety dzisiejsze bazy
parametrow linii czasteczek O» i CO; [14] zawieraja dane wyznaczone z doktadno$cia
2-3%. Za gtowne zrodlo btedow ograniczajacych doktadnosc, z jaka byly wyznaczone
te wartosci, uwazane sg problemy z odpowiednim przygotowaniem probek, doktad-
nym scharakteryzowaniem uktadu pomiarowego oraz modele ksztattow linii uzyte
w analizie. Czlonkowie zespotu przygotowujacego opisywang misj¢ wskazuja na ko-
nieczno$¢ uzywania realistycznych profili linii [8], uwzgledniajacych takie efekty, jak
mieszanie linii, zwezenie Dickego czy efekty zwiazane z korelacja pomiedzy dopple-
rowskim a ci$§nieniowym rozszerzeniem linii (tzw. efekty speed—dependent). W celu
uzyskania parametrow ksztattow linii z wymagang precyzja rozpoczeto wiele badan,
ktorych przyktadem sg badania pasma A czasteczki tlenu, wykonywane za pomoca
metody CRDS [15, 16].

Podobne problemy wystepuja takze w spektroskopii atmosfer innych planet. Istnie-
jace metody badawcze umozliwiaja pomiary takich czynnikéw, jak sktad atmosfery,
rozktad cisnienia, temperatury czy struktury chmur. Zainteresowanie astrofizykow
skierowane jest takze na dokladne wyznaczenie stosunkow zawartosci r6znych izoto-
pow okreslonych pierwiastkow, co umozliwia np. wycigganie wnioskOw na temat
sposobu powstawania planet (przykladowo przez poréwnanie stosunkow stezen izoto-
pow tlenu czy azotu [17]). Do prawidlowej analizy danych otrzymanych w wyniku
badan satelitarnych czy prowadzonych z powierzchni Ziemi, na przyktad w modelo-
waniu atmosfery planet za pomocg modeli transportu promieniowania konieczna jest
bardzo doktadna znajomos¢ takich parametrow, jak: dlugos¢ fali badanej linii, jej na-
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tezenie, parametry ci§nieniowego rozszerzenia, przesuni¢cia i asymetrii linii wynika-
jace ze skonczonego czasu trwania zderzenia czy efektu mieszania linii [7, 17].

Wybdr linii interkombinacyjnej 326,1 nm kadmu, jako obiektu badan ksztattu linii,
wynikat przede wszystkim z tego, ze linia ta w przypadku izotopow parzysto—
parzystych (takich jak stosowany izotop ''*Cd) jest dobrze izolowana, pozbawiona
wplywu sasiednich linii widmowych.

Dodatkowo, stosunek mas atomow zaburzajacych do masy atomu kadmu w przy-
padku zaburzenia przez gazy szlachetne zmienia si¢ od 0,035 dla uktadu Cd—He do
1,15 dla uktadu Cd—Xe, co umozliwia w dos¢ szerokim zakresie stosunkow mas zba-
danie efektow zwigzanych z korelacja pomiedzy ci$nieniowym a dopplerowskim roz-
szerzeniem linii widmowej, ktore jest zalezne od podanego stosunku mas. Kolejng
zaletg tej linii jest mozliwo$¢ wykorzystania w badaniach parzysto—nieparzystego
izotopu (np. '*Cd), dla ktérego linia widmowa 326,1 nm sktada si¢ z dwoch sktado-
wych nadsubtelnych. W uktadzie takim mozna oczekiwaé, ze rownolegle z efektami
korelacyjnymi i asymetrig zderzeniowa wynikajacg ze skonczonego czasu trwania
zderzenia, moglaby pojawi¢ si¢ tzw. asymetria mieszania linii, wystepujaca w przy-
padku, gdy linie widmowe emitowane sg z poziomow lezacych blisko siebie. Efekt ten
jest powszechny w widmach molekularnych, jednak w przypadku uktadow atomo-
wych, jak wynika z wyliczen teoretycznych, powinien mie¢ bardzo matg wartos$¢
1 jeszcze nie byt zaobserwowany [18]. Jak wida¢, linia 326,1 nm Cd jest doskonalym
»poligonem doswiadczalnym”, umozliwiajacym badanie z duza precyzja wielu efek-
tow zwigzanych z emisja promieniowania w obecnos$ci gazu zaburzajacego i na pod-
stawie tych wynikéw opracowanie metod pomiarowych i analizy danych majacych
zastosowanie dla innych uktadow atomowych i molekularnych.

W ostatnich latach znaczenie atomu kadmu istotnie wzrosto ze wzgledu na mozli-
we jego wykorzystanie w nowoczesnych eksperymentach bazujacych na chtodzeniu
atomow. Atom kadmu ma podobng konfiguracje elektronowa jak inne uzywane
w spektroskopii zimnych atoméw pierwiastki: Ca, Mg, Sr, i Yb. W wyniku tego mo-
zemy rozwaza¢ mozliwos¢ wykorzystania atomow Cd np. do budowy zegara optycz-
nego (ze wzgledu na dlugozyciowy stan °Py [19]) czy zastosowan w optyce kwantowej
[20], natomiast waski rezonans 'Sy — *P; umozliwi uzyskanie bardzo niskiej granicy
chlodzenia [21]. Dotychczas udato si¢ zbudowa¢ putapke magnetooptyczng (MOT)
dziatajaca na przejsciu 'So — 'P; (229 nm) [20]. Ponadto optyczne rezonanse Feshba-
cha w poblizu interkombinacyjnej linii oferuja mozliwos¢ efektywnej zmiany oddzia-
tywan migdzyatomowych [22]. Bioragc pod uwage podane zastosowania atomow Cd,
oczywista staje si¢ potrzeba uzyskania bardzo doktadnych informacji o strukturze
poziomow energetycznych atomu kadmu i o jego oddzialywaniu z innymi atomami.

Chronologicznie pierwsze pomiary ksztaltu interkombinacyjnej linii 326,1 nm
kadmu wykonane w naszym zespole przeprowadzono za pomoca ci$nieniowo prze-
strajanego interferometru Fabry—Perota o przedziale dyspersji 0,33 cm™'. Uzyskano
wartoéci parametrow ci$nieniowego rozszerzenia i przesuniecia linii 326,1 nm ''*Cd
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zaburzonej pigcioma gazami szlachetnymi: He, Ne, Ar, Kr, Xe w zakresie cisnien do
okoto 100 Torr [23-26]. Otrzymane na tym etapie wyniki umozliwity weryfikacje
dostepnych wowczas potencjalow oddziatywania w uktadach Cd—GS [27, 28]. Wska-
zywaly jednocze$nie na wystepowanie w ukladzie Cd—Xe efektow zwigzanych z kore-
lacja pomigdzy cisnieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii.

W wyniku przeprowadzonych pomiaréw interferometrycznych stwierdzono, ze
w istniejacych warunkach pomiarowych nie byto mozliwe zarejestrowanie asymetrii
zderzeniowej linii, ktorej warto$¢ byla zbyt mata i maskowana przez periodycznosé
funkcji aparaturowej interferometru Fabry—Perota. Nastgpna probe rejestracji asyme-
trii ksztattu linii przeprowadzono za pomocg metody klasycznej spektroskopii absorp-
cyjnej, z siatkowym monochromatorem skanningowym jako elementem dyspersyj-
nym. Wykonane w ten sposob pomiary ksztattu linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonego Kr
w zakresie do 600 Tr [29], zgodnie z przewidywaniami teoretycznymi, pokazaly wy-
stepowanie asymetrii ksztaltu linii, ktorej warto§¢ wzrastata wraz z cisnieniem gazu
zaburzajacego. Pomiary te byly jednak obarczone bledem systematycznym wynikaja-
cym z niepelnej znajomosci funkcji aparaturowej wykorzystanego monochromatora,
ktora — w przeciwienstwie do funkcji aparaturowej interferometru Fabry—Perota — nie
jest dana w postaci analitycznej.

Aby umozliwi¢ poprawng rejestracje efektu asymetrii zderzeniowej, podczas ba-
dania ksztattu linii 326,1 nm ''*Cd, zdecydowano sie skorzysta¢ z metody laserowo
indukowanej fluorescencji (LIF). W tym celu zbudowano cyfrowy spektrometr lase-
rowy [30], w ktorym wiazka laserowa o szerokosci widmowej 1 MHz byta przestraja-
na w obrebie profilu badanej linii widmowej z jednoczesnym rejestrowaniem natgze-
nia sygnatu fluorescencji. W przypadku spektrometru tego typu mozliwe byto
pomini¢cie w analizie jego funkcji aparaturowej. Przeprowadzone pomiary ksztattu
linii 326,1 nm "'*Cd zaburzonej przez hel i neon [31], argon [32], krypton[33], ksenon
[34] (jak rowniez [30] oraz prace w niej cytowane) oraz gazy molekularne ([35], oraz
prace w niej cytowane) pozwolity zar6wno na obserwacje asymetrii zderzeniowej, jak
i efektow korelacyjnych miedzy cisSnieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii.

Kolejnym naturalnym krokiem byta decyzja o zbadaniu wymienionych efektow
w przypadku wykorzystania parzysto—nieparzystego izotopu '*Cd w celu wyznacze-
nia warto$ci catkowitej asymetrii linii (nazywanej dalej asymetrig dyspersyjng) beda-
cej suma asymetrii zderzeniowej i ewentualnej asymetrii mieszania linii. Przeprowa-
dzone pierwsze pomiary pilotazowe [36] pokazaly, ze pomiar asymetrii dyspersyjnej
w tym uktadzie jest mozliwy, jednak z powodu zbyt malej precyzji uzyskiwanych
wynikéw, konieczna byta modyfikacja spektrometru laserowego tak, aby uzyskac
zarbwno wicksza doktadno$¢ wyznaczenia czgstotliwosci wigzki laserowej, jak
1 wigkszy stosunek sygnatu do szumu.

Prezentowane tutaj zagadnienia badan ksztaltu linii 326,1 nm '"*Cd zaburzonej
przez argon i ksenon zostaly czeSciowo przedstawione we wczesniejszych pracach
[36—40].
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W niniejszej pracy szczegdlng uwage zwrdcono na:

e koniecznos$¢ precyzyjnego pomiaru czestotliwos$ci promieniowania laserowego —
przedstawiono zastosowane rozwigzanie sprzgtowe,

e uwzglednienie niepewno$ci wyznaczenia czgstotliwosci promieniowania lasero-
wego w procesie dopasowania profili teoretycznych do zmierzonych ksztattow linii
i analizie jako$ci dopasowania.

2. KSZTALTY CISNIENIOWO ROZSZERZONYCH LINII WIDMOWYCH

Badania ci$nieniowego rozszerzenia i przesuni¢cia linii widmowych prowadzone
sg od ponad stu lat. Zjawisko to probowano wyjasnia¢ najpierw w ujeciu klasycznym,
nastepnie potklasycznym i kwantowym. Na gruncie fizyki klasycznej powstaty dwie
grupy teorii ciSnieniowego rozszerzenia linii: teorie zderzeniowe i kwazistatyczne.
Teorie zderzeniowe opieraly si¢ na zalozeniu, ze oddzialtywanie emitera z zaburza-
czem odbywa si¢ jedynie w czasie krotkotrwatego zderzenia. Emiter traktowany byt
jako klasyczny drgajacy oscylator. Zmiana ksztattu linii widmowej byta spowodowa-
na zaburzeniem fazy drgan tego oscylatora w wyniku zderzenia atomu emitera z zabu-
rzaczem. Podstawy tych teorii zostaly opracowane przez Lorentza w 1904 roku
i rozwijane przez wielu innych autorow. Korzystajac z nich mozna poda¢ wzor na
rozktad natezen ci$nieniowo rozszerzonej i przesunietej izolowanej linii widmowe;j:

I(a))zy—L L

. 5 - (1)
(00—, —A)* +(7/2Lj

Parametry otrzymanego profilu 7 1 A oznaczaja odpowiednio szeroko$¢ potowko-
wa profilu i przesuni¢cie wzgledem czgstosci niezaburzonej ay. Teorie zderzeniowe
byly rozwijane miedzy innymi przez Lenza [41, 42], Weisskopfa [43], Lindholma
[44], Foleya [45] i Andersona [46,47]. Teorie te zaktadaly bardzo krotki czas oddzia-
tywania emitera z zaburzaczem, tak wigc podejscie to byto stuszne dla matych kon-
centracji 1 duzych predkosci atomow zaburzaczy.

Przeciwstawng grupa teorii byly tak zwane teorie kwazistatyczne, zaktadajace, ze
emiter nieustannie znajduje si¢ w polu sit pochodzacych od praktycznie nieruchomych
zaburzaczy. Podejscie to byto rozwijane w pracach Holstmarka [48, 49], Jabtonskiego
[50], Kuhna [51, 52] i Margenau [53, 54]. Podejscie kwazistatyczne poprawnie opisu-
ja ksztatt skrzydet linii i jest prawdziwe dla duzych stgzen i matych predkosci zabu-
rzaczy.

Pierwsza kwantowo-mechaniczna teoria ciSnieniowego rozszerzenia linii widmo-
wych zostata sformutowana w 1945 r. przez Jabtonskiego [55]. Rozwinigciem jej sa
prace Barangera [56—58] i Sobelmana [59], ktorzy rozbudowali teorie Jabtonskiego do
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postaci uwzgledniajacej efekty nieadiabatyczne. Szudy i Baylis [60-63], opierajac si¢
na teorii Jablonskiego, stworzyli ogdlng adiabatyczng teori¢ ksztaltu linii, opisujaca
profil linii w catym zakresie czgstosci, w przeciwienstwie do wczesniejszych teorii.
Nalezy zaznaczy¢, ze korzystajac z teorii Barangera i zaktadajac adiabatyczno$¢ od-
dziatywan w ukladzie emiter—zaburzacz, otrzymamy wyrazenie na ksztatt linii wid-
mowej identyczne z przewidywaniami adiabatycznej teorii Szudego i Baylisa.

Ograniczymy si¢ tutaj do podania wybranych wynikow teorii cisnieniowego roz-
szerzenia linii widmowych, ktore opisuja zjawiska zachodzace w badanych uktadach
Cd—-Ar i Cd—Xe. Przedstawiono je w ujeciu kwantowej teorii nieadiabatycznej ksztattu
linii, opartej na teorii Barangera. W przypadku omawianych uktadow sa one zgodne
z przewidywaniami teorii Szudego—Baylisa. Ogolne ujgcie problematyki teorii ci$nie-
niowego rozszerzenia linii mozna znalezé w obszernych pracach przegladowych
[64, 65].

2.1.PRZYPADEK IZOLOWANE] LINII WIDMOWE]J

Warunkiem koniecznym do kwantowo-mechanicznego opisu zjawisk zachodza-
cych podczas emisji promieniowania przez uklad atomu emitera i n atomoéw zaburza-
czy jest zdefiniowanie hamiltonianu catego uktadu. Zaktadajac, ze oddzialywanie
migdzy zaburzaczami nie wptywa na oddziatywanie miedzy emiterem a zaburzaczami
oraz ze emitery nie oddziatujg ze soba, co jest spetnione dla malych stezen emiterow,
hamiltonian takiego uktadu mozemy zapisa¢ w postaci:

H=H.+H,+V (), (2)

gdzie Hr jest hamiltonianem niezaburzonego emitera, H; hamiltonianem zaburzaczy,
a V(¢) jest zaleznym od czasu operatorem oddziatywania miedzy emiterem a zaburza-
czami. Hamiltonian dany wzorem (2) bedzie spetniat rownania:

H)=Eli) oz Hf)=E||1), o)

gdzie |z> oraz | f > oznaczaja odpowiednio stan poczatkowy i stan koncowy dla wy-

branego przejscia, natomiast E; oraz £y odpowiednie energie tych stanow.
Ksztatt linii tatwo jest wyrazi¢ przez odwrotng transformate Fouriera funkcji @s):

J(w)= %Re]?ds D(s)exp(iws). (4)
0

Funkcje @(s) nazywamy funkcjg korelacji. Wyrazenie to jest ogolnym wyrazeniem
na ksztatt linii widmowych i stanowi punkt wyjscia dla dalszych rozwazan. Jednak nie
mozna go wykorzysta¢ w praktyce bez dodatkowych przyblizen i uproszczen.
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Przyjmujac zatozenia, ze zaburzacze traktowane sa jako czastki poruszajace si¢
niezaleznie od siebie po torach klasycznych, a oddziatywanie emitera z n zaburzacza-
mi sprowadza si¢ do oddziatywan emitera w danej chwili tylko z jednym zaburzaczem
(zderzenia binarne), mozemy wystepujacg w rownaniu (4) funkcje korelacji wyrazic¢
W postaci:

D(s) = exp(_ia)gfs —Ng;, (), (5)

gdzie wy oznacza czgsto$¢ przejscia rowna (£, —E ) / fi, N oznacza stgzenie zaburza-

czy oraz spelniony jest zwigzek

Ang.Av.

Ng ()= 22N [ d%¥;,f, (55 )V, [dp px [ty (1=Upylty +,0)U 3 (g +5,1)) - (6)
0 -0

Wystepujacy w tym rownaniu parametr p jest tak zwanym parametrem zderzenia
(odlegtoscia najwickszego zblizenia). Rozklad predkosci atomoéw zaburzacza wzgle-
dem atomo6w emitera v, dany jest rozktadem Maxwella f,(U;,)

3/2 2
- 7 MHOL,
= — g2 | 7
Ju(0ez) (2nkBTJ P [ 2kBTj 0

gdzie kg jest stalg Boltzmanna, T oznacza temperature, natomiast  jest masg zredu-
kowang uktadu emiter—zaburzacz.

Wystepujacy w rownaniu (6) operator U(Z, +s,%,) (gdzie indeksy dolne ii i ff
oznaczajg odpowiednio stan poczatkowy i koncowy przejécia) jest unitarnym operato-
rem ewolucji w czasie

Ll ts

Uty +5,t,) = Jexp —% j V(t)dt |, (8)
lo

przeprowadzajacym uktad od stanu w momencie # do stanu w chwili 7, +s 1zawiera-

~

jacym operator chronologicznego uporzadkowania w czasie 3, oraz operator V(1)
zdefiniowany jako

V()= exp(% HEth(t) exp[— %HEtj. 9)

Symbolem F(¢) oznaczono oddzialywanie pojedynczego zaburzacza z emiterem
w przedziale czasu od chwili # do ¢, + s, czyli jest on jednoczastkowym operatorem

ewolucji.
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Wielko$¢ Ng,.(s) , wystepujaca w rownaniu (5), mozna przedstawi¢ jako liniowa
funkcje s [46]

Ne,/(s) =g”+iX+(%+iA]s, (10)

gdzie y, — oznaczajaca szerokos$¢ linii i A — oznaczajaca jej przesuni¢cie mozna
wyrazi¢ zaleznoscig [57]

Ang.Av.

+o0
%L il =27N [ A6, £, By )0g, [dp p(1-8,5)) (11)
0
Z kolei asymetrig linii X oraz wspotczynnik ¢ mozna przedstawic jako:

¢HiX= 27dv'|.d3‘7Eny (Vez)Vez Idp P
- ° (12)
x jdt0<1 + SiiS;fl' =U,(4, - OO)U;fl' (ty, —0) U, (+o0, tO)Uf}l' (40, to)> )

Ang.Av.

co pokazano w pracy [66]. Operatory rozpraszania S, ktore znajdujemy w wyrazeniach
(11) 1 (12), spetniajg zalezno$¢ S =U(+w0, —0). Po zastosowaniu rownan (10), (11)
oraz (12) otrzymamy ogdlne wyrazenie na profil linii widmowej

¢ cosx T+ S0,

(o) = 3 : (13)
T 7L 2
7 + (a) — @y — A)
. 2tgX :
w ktorym zmienna § = dana jest wzorem
Vi
9= 2teX . (14)
7L

Profil ten rozni si¢ od symetrycznego profilu lorentzowskiego [67] asymetryczng
poprawka typu dyspersyjnego zalezng od parametru asymetrii 9. Wspotczynnik ¢
powoduje z kolei swoiste sptaszczenie catego profilu linii. Ksztatt linii w postaci (13)
jest rownowazny profilom uzyskanym przez Andersona i Talmana [68] i Al-Sagabi
i Peach [69] uzyskanym w ramach klasycznej teorii adiabatycznej oraz profilowi uzy-

skanemu przez Royer [70] rozwijajacemu kwantowo-mechaniczne podejscie Baran-
gera [56].
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Dla niskich ci$nien gazu zaburzajacego spetniony jest warunek |§ +iX | <<1, wo-
bec czego mozemy zastosowac przyblizenia
e*cosX~1 oraz SzZ—X. (15)
VL
Profil dany réwnaniem (13) przy tych zatozeniach przeksztalci si¢ do postaci
1 %+X(a)—a)if -A)
I(w)=—

T 4 .
2
(0—w,; —A) +(Lj

(16)

Funkcja ksztaltu linii w tej postaci jest rownowazna funkcji wynikajacej z kwan-
towej adiabatycznej teorii Szudego i Baylisa [60—65]. W przypadku uktadu j niena-
ktadajacych sig linii o czestosci generowanego promieniowania w;, gdzie j numeruje
pary poziomow poczatkowych i1 koficowych (czyli dokonujemy przejscia o, — @, ),

rozktad natezenia tych linii bedzie dany wzorem
Ly X(@-w, —A
1 5 + X(w @y )
[((()) = ; 5 -
2 v
(0—aw,;—N)" + (5]

(17)

Jesli w przypadku pojedynczej linii ograniczymy si¢ do przyblizenia adiabatycz-
nego (co odpowiada zalozeniu, ze oddzialywanie emitera z zaburzaczem mozemy
opisa¢ za pomocg pojedynczych krzywych potencjalnych), to

(Uit +5,0)U 1 1y + S’t0)>Ang.Av_ = exp[—in(ty +5,1,)] . (18)

gdzie
ty+s

1
Ny +5,0) =+ fdt Vi (R@) =V (R(1)]. (19)
ly
Woweczas szeroko$¢ y, 1przesunigcie linii A mozemy wyznaczy¢ z zaleznosci
}/ 400
Lt ih = 20N [ d 0y, £, (03)0, [ dp pli—expl-inGro o)}, (20)
0

Roéwnanie to jest identyczne z zalezno$ciami otrzymanymi przez Lindholma [44]
i Foleya [45] w ramach klasycznej teorii zderzeniowej. W przypadku adiabatycznym
wspotczynniki £'1 X dane sa wzorem [66, 68]
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CHiX= 27[de3‘752/[;, (Vez)Viz jdp P
0
x J.dto {1+ exp[—i 7(+00,~90) ] — exp[ —i7p(ty,—0) ] - exp[—in(+0,1.)]}.  (21)

2.2. PRZYPADEK NAKELADAJACYCH SIE LINII WIDMOWYCH

Rozwazany wcze$niej przypadek linii izolowanej dotyczy zwykle uktadow ato-
mowych. W przypadku widm gazéw molekularnych linie widmowe sa najczesciej
potozone bardzo blisko siebie.

Opis teoretyczny ksztattu naktadajacych si¢ linii widmowych zostat podany w po-
dejsciu kwantowo-mechanicznym przez Barangera [57] i byt rozwijany w kolejnych
pracach przez Kolba i Griema [71], Fano [72], Ben—Reuven [73] i Gordona [74]. Na
podstawie teorii Barangera, z zalozeniem nieskonczenie krotkiego czasu zderzen mig-
dzy emiterem a zaburzaczami, otrzymuje si¢ profil bedacy suma pojedynczych profili
linii oraz dodatkowych wyrazow opisujacych efekty interferencyjne.

Przyjmijmy, ze linia j odpowiada przejsciu ze stanu poczatkowego i; do stanu kon-
cowego f;. W tej notacji ten sam stan poczatkowy moze by¢ oznaczony réznymi sym-
bolami i; lub iy, w przypadku kiedy przejscia j i j* maja wspolny stan poczatkowy.
Podobna sytuacja dotyczy oznaczen stanu koncowego, kiedy dwa rozne przejscia j i ;'
majg wspolny stan koncowy. W przypadku naktadania si¢ blisko siebie potozonych
linii (J, j', /", ...), zgodnie z teorig przedstawiong przez Barangera [57], ogélne wyra-
zenie na ksztatt linii widmowej mozemy zapisaé jako

I(w)=ReTH{DF (w)p] . (22)

Symbol Tr oznacza $lad po wszystkich elementach w przestrzeni linii, ktora jest

zbudowana z elementow ‘ij S ]*>> , bedacych wektorami stanow w przestrzeni linii.

Operator D jest zdefiniowany przez relacje
({51007 )) =i Yol ) = s @)

gdzie d jest momentem dipolowym przejscia.
Operator p jest zdefiniowany przez relacje

(o

gdzie P, jest macierzg gestosci dla danego stanu poczatkowego.

A

yoj

i,»fj*>> =P;,05 (24)
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W przypadku przyjecia zatozenia o nieskonczenie krotkim czasie trwania zderzen
wystepujacy w wyrazeniu (22), operator F () mozemy wyrazié jako

F(w)= %[/% —i(w—ay)]", (25)

gdzie @, jest zdefiniowany przez relacj¢

("

a w; oznacza czgsto$¢ przejscia (E,—E,)/h. Operator & wystepujacy w wyrazeniu

A

2)

ijfj*>> =0, (26)

(25) jest zdefiniowany jako operator w przestrzeni linii
R=N{1-SO @8}, | 27)
i dziata on na elementy przestrzeni linii w taki sposob, ze

({7 W801,7)) = i, = (i sl )1 s [ @)

Po podstawieniu operatora F danego wzorem (25) do ogdlnego wyrazenia na
ksztalt linii widmowej (22) otrzymamy wyrazenie

I(w)=ReTr{DF (0)p], (29)

ktore mozna przedstawi¢ w rownowaznej postaci

QJ’YJ(‘”_“’J' —4))

P.
l)=3 2 o
/ (a)—a)j—Aj)2+(y2jJ

(30)

gdzie w;, 7;, w; 1 P, oznaczaja odpowiednio niezaburzong czgstos¢, szerokos¢ po-

towkowa, przesunigcie i wzgledne nat¢zenie wybranej linii j. Wyraz ¥ jest parame-
trem asymetrii spowodowanej zjawiskiem mieszania linii, ktory znika dla pojedynczej
linii. Jak wida¢, otrzymany profil jest suma symetrycznych profili lorentzowskich
pochodzacych od poszczegdlnych linii oraz asymetrycznego profilu dyspersyjnego
spowodowanego naktadaniem si¢ — mieszaniem linii. Z tego powodu wypadkowy
profil bedzie asymetryczny i ten typ asymetrii zwyczajowo jest nazywany asymetrig
mieszania linii (ang. line-mixing asymmetry).
Parametry P; 1 Y; spelniajg rownanie:

P(=iY)=> A5, Dy (31)

J"
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gdzie elementy macierzy A4, = <<1 I f;‘;‘i‘l ; fj*>> sg dane wyrazeniem

(i

czyli zdefiniowana w ten sposob macierz A przeprowadza macierz 4 do postaci dia-
gonalnej. Pomimo to, ze wyrazenia (30) i (17) maja formalnie identyczng postaé, fi-
zyczne znaczenie parametrow asymetrii X; 1 ¥; jest kompletnie r6zne, co moze prowa-
dzi¢ do wyciagniecia blednych wnioskow co do fizycznych podstaw asymetrii
wystepujacej w obserwowanych ksztaltach linii. Warto zauwazy¢, ze podczas gdy
parametr asymetrii zderzeniowej X; zazwyczaj przyjmuje taki sam znak dla danego
zaburzacza, warto$ci Y; moga przyja¢ zarowno znak dodatni, jak i ujemny. Ponadto
powinny spehia¢ regute sum podang przez Pine’a [75]:

> Py, =0. (33)

A7ha

. Vi o .
ljfj>>=(7'/+lAj+la)jJ5j,j, (32)

Podstawa stosowanego wczesniej przyblizenia uderzeniowego jest zatozenie, ze
zderzenia mig¢dzy atomami emitera i zaburzacza nast¢puja natychmiastowo, tak ze
czas trwania zderzenia jest do pomini¢cia w poréwnaniu z odstepem czasu pomiedzy
kolejnymi zderzeniami. Jak pokazano dla przypadku izolowanej linii widmowej
uwzglednienie skonczonego czasu trwania zderzenia jest jednak konieczne do prawi-
dtowego opisu ksztattu linii widmowe;j. Ksztalt linii widmowej uwzgledniajacy oby-
dwa te efekty zostat podany w pracy Ciurylo i Szudego [76]. W przypadku uwzgled-
nienia skonczonego czasu trwania zderzenia operator F przyjmie postacé

. 1 . . o A
Flo)=—[xk-il0=d)] +G(o)], (34)
gdzie é(w) jest operatorem zaleznym od czasu trwania zderzenia. Po podstawieniu

wyrazenia (25) do ogdélnego wyrazenia (22) na rozklad natezenia promieniowania, po
wprowadzeniu kilku przyblizen, mozna pokazac¢, ze [76]

7j
Pty @-0,-A)

I(CO)ZZ_/ 2 J J jz’ (35)

F AV 4| D

(0—@;=A;)"+ >

a parametry P;i y; spelniajg zaleznos¢:
. _ - (0)

bl-iy;)= ZAJJ"' (o jp+ Gy oy Djojnjn - (36)

J
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. . . . ’ 0) _ . .
Gdy czas trwania zderzenia mozna pomina¢, wtedy G,/ =0 i parametr y, mozna

traktowac jako parametr mieszania linii ¥; wystepujacy we wzorze (30). Podobnie dla
linii izolowanych element macierzowy 4, staje si¢ rowny 4 ;. Wowczas wyrazenie

(35) staje si¢ identyczne ze wzorem (16) i parametr y; staje si¢ odpowiednikiem

parametru X; opisujacym asymetri¢ spowodowang przez skonczony czas trwania zde-
rzenia. W przypadku jednoczesnego wystgpowania obydwu tych efektow, pomimo
podobiefistwa wyrazen (30) i (17) znaczenie parametru y; jest rozne od odpowiada-

Jacych mu parametrow X; i ¥; . Ogolnie parametr y; nie bedzie wigc rowny zwyczaj-

nej sumie wyrazow opisujacych asymetri¢ zderzeniowa X; i asymetri¢ mieszania linii
Y. Jednak, jak pokazano w pracy [76], dla stabego sprzg¢zenia linii i malych stezen
zaburzaczy prawdziwe jest przyblizenie

ijYj+Xj. (37)

W tym przyblizeniu parametr y, staje si¢ parametrem asymetrii dyspersyjnej, kto-

ry jest sumg parametréw asymetrii zderzeniowej X; i asymetrii mieszania linii Y.
W praktyce w analizie danych eksperymentalnych z uwagi na podobny charakter tych
dwoch typow asymetrii wyznaczany jest tylko parametr y;, natomiast rozroznienie

wplywu poszczegolnych sktadowych asymetrii na ksztatt rejestrowanej linii i prawi-
dtowa interpretacja wymaga duzej ostroznosci. Sytuacj¢ komplikuje mozliwos¢ wy-
stgpowania innych typow asymetrii. Asymetria linii moze by¢ rowniez spowodowana
zalezno$cia przesunigcia ci$nieniowego linii widmowej od predkosci emitera (tzw.
efekty korelacyjne), ktore zostang szerzej omowione w rozdziale 2.3. Innym zrédlem
asymetrii moze by¢ korelacja pomigdzy zderzeniami zmieniajagcymi predkos¢ emitera
i zderzeniami zmieniajacymi faz¢. Problem ten byt przedyskutowany przez Rautiana
i Sobelmana [77], natomiast eksperymentalnie efekt ten byt badany np. przez Pine’a
[78, 79] dla linii HF zaburzonej argonem. Jak pokazano w pracy [80], w przypadku
badanych w niniejszej pracy uktadow Cd—Xe i Cd—Ar efekt ten jest niemierzalny.
Nieuwzglednienie w pelni struktury badanej linii takze moze wprowadza¢ dodatkowa
asymetrig.

2.3. WPLYW RUCHU ATOMU EMITERA NA KSZTALT LINII WIDMOWE]J

Dotychczasowe rozwazania nie uwzgledniaty efektow zwigzanych z ruchem emi-
tera: analiza byla przeprowadzona w uktadzie odniesienia zwigzanym z emiterem.
W przypadku rzeczywistego eksperymentu atomy emitera nie sa nieruchome w ukta-
dzie odniesienia zwigzanym z laboratorium (w ktorym dokonujemy pomiaru). Jesli
zatozymy niezalezno$¢ parametrow cisnieniowego rozszerzenia i przesuniecia linii
od predkosci emitera (czyli zalozymy, ze zjawisko ci$nieniowego rozszerzenia linii
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i rozszerzenie dopplerowskie sg statystycznie niezalezne od siebie), to ksztalt linii
bedziemy mogli przedstawi¢ jako:

(@)= [d*5; f,,, B (@= kD), (38)

gdzie Izdm(a)—/gDE) oznacza profil zderzeniowy przesunigty dopplerowsko o cze-

stos¢ kv, , wektor k jest wektorem falowym emitowanego promieniowania, Uy jest

predkoscig emitera, natomiast f, (0z) jest maxwellowskim rozktadem predkosci

emiterow

32 5
_ mgLg
S, (Up) = [2721{ TJ exp( 2kBT}’ (39)

gdzie kp — stata Boltzmanna, mr — masa emitera, 7 — temperatura gazu. Jesli /.., (®)

nie zalezy od v, w inny sposob niz przez przesuni¢cie dopplerowskie l_{DE , to profil
dany wyrazeniem (38) jest splotem funkcji profilu /

zderz

(w) opisujacej profil rozsze-

rzony zderzeniowo i profilu dopplerowskiego 7, (®)

l(w)=1,,(0)®1,(0)= Jda)' 1y, (@@= ) (@"). (40)
Rozktad dopplerowski opisany jest zalezno$cig
2VIn2 4In 2
ID(w)=—J—exp{— (- wo)} (41)
YpN T 77 D

natomiast parametr y,, jest szerokoscia dopplerowska linii

2w, [2kT2
yp =0 |12 (42)

c mg

Jesli profil zderzeniowy 1,

e, (@) jest opisany profilem Lorentza, to wypadkowy
ksztalt linii opisanej wzorem (38) jest symetryczny i jest to dobrze znany profil Voigta
(VP). Jesli przyjmiemy, Ze rozszerzenie zderzeniowe jest opisywane przez profil uzy-
skany w ramach teorii nieadiabatycznej Barangera — wzor (16), uwzgledniajacy dys-
persyjna poprawke wprowadzajaca asymetri¢, to wypadkowy ksztatt linii bedzie splo-
tem profilu Gaussa oraz profilu bedacego sumg profilu lorentzowskiego i poprawki
typu dyspersyjnego. Asymetryczny profil wypadkowy jest nazywany asymetrycznym
profilem Voigta (AVP) [81].

Obydwa profile VP i AVP zaktadajg statystyczng niezalezno$¢ migdzy cisnienio-
wym a dopplerowskim rozszerzeniem linii. Jak pokazano w [82] i [83], korelacje po-
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miedzy tymi zjawiskami moga prowadzi¢ do odstgpstw pomiedzy profilami VP
1 AVP, a rzeczywistymi ksztaltami linii, wprowadzajac dodatkowe przesunigcie
i asymetrie rejestrowanego profilu.

W przypadku gdy emiter porusza si¢ w uktadzie laboratoryjnym, faza funkcji kore-
lacji promieniowania (6) ulegnie zmianie spowodowane;j jego ruchem w tym uktadzie

odniesienia. Funkcje korelacji dla linii izolowanej bedzie mozna opisaé wyrazeniem
[83]

B(s) = <exp[—ia) s — k7 — Ng(s)]> (43)

EmitAv.

gdzie < oznacza usrednienie po zespole statystycznym emiteréw, natomiast

'>En1't.AV.
wektor 7 jest wektorem zmiany potoZenia emitera w czasie od ¢ do ¢, +s [83-85].

Iloczyn skalarny kP wprowadza wiasnie zmiang fazy funkcji korelacji spowodowang
przez ruch emitera. Po wprowadzeniu funkcji gestosci prawdopodobienstwa
W(7,s;0;) tego, ze emiter po czasie s znajdzie si¢ w potozeniu 7 , jesli w chwili po-
czatkowej miatl predkos¢ o, i znajdowat si¢ w poczatku uktadu odniesienia, bedzie
mozliwe wykonanie usrednienia po zespole statystycznym emiterow, zgodnie ze wzo-
rem (43). Wowczas funkcje korelacji bedziemy mogli zapisaé jako [86]

D)= [ A0, 1, ) [ dFW (F,5:0,) xexpl=iki = Ng(s;0,)} . (44)

Jak wida¢, tak funkcja korelacji @(s), jak 1 okreslony przez nig ksztalt linii wid-
mowej /(@) bedzie zalezat od wyboru postaci funkcji W (7,s;0;). W przypadku kie-
dy zatozymy, Ze ruch emitera jest ruchem swobodnym po torach prostoliniowych,
funkcja ta bedzie opisana wyrazeniem

W(F,s;0,) =8 (F —0ps)., (45)
gdzie &8°(F—0ps) jest trojwymiarowa funkcja &Diraca. Jesli podstawimy funkcje

korelacji @(s) (44) z tak zdefiniowana funkcjg gestoSci prawdopodobienstwa

W(r,s; U;) do rownania (4) otrzymamy wyrazenie na profil linii w postaci

ISDAVP(Q)) _ RelJ.dSD»Eme (GE) (U e)Xp[_é/(UE) _iX(UE)] - ) (46)
g TP —flo—; = A;) ~ kD, ]

Parametry ksztattu linii y, (vg), A(vg), §(vg) 1 X(vg) sa w tym wypadku za-
lezne od predkosci emitera A(UE) [82, 83, 87] i dane sg rownaniami [66, 83]
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(Lg) . . . i .
“TE +il(0g) = 22N [ A5y, ,, (B + 55, % {dp p(1-5,5; >Angm_, (47)

() +iX () = 27N [d 5y, f,,, (B +D5,)05, [dp p
0

x [ dto{14+5,57 = Uyltg,—0)U 7 (tg,~0) = Uy (40,1, U (+o0,10)) - (48)

Ang.Av.

Biorac pod uwagg, ze predkosci ruchu emitera 0., ruchu zaburzacza wzglgdem
emitera U, oraz ruchu zaburzacza U, sa zwiazane relacja U, , wystepujaca w poda-
nych réwnaniach funkcja f, (Ug+0g,) jest maxwellowskim rozkladem predkosci

zaburzaczy. Zalezno$¢ parametrow ksztattu linii od predkosci emitera wyraza sig¢
przez operatory U i S, ktore sg zalezne od energii oddzialywania emiter—zaburzacz
w stanach poczatkowych i koncowych. Z tego powodu, aby wyznaczy¢ parametry 7,
A, ¢ 1 X w funkcji predkosci emitera, musimy zna¢ potencjaty oddzialywania dla
badanego ukladu emiter—zaburzacz.

Aby wyznaczy¢ wartosci parametrow ksztaltu linii widmowej, nalezy dokonaé
usrednienia wielkos$ci opisanych w réwnaniach (47) i (48) po maxwellowskim rozkta-
dzie predkosci emiterow

7= [ fy @)1, )5, (49)
A= [ fry GAW)AD, (50)
2= fon, @) 2(0)d*5, (51
&= [ 1, S )dD, . (52)

Profil opisany wyrazeniem (46) uwzglednia zard6wno asymetri¢ zderzeniowa, za-
lezno$¢ parametrow ksztattu linii od predkosci emitera, jak i korelacje pomigdzy ci-
$nieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii. Profil ten okresla si¢ w literaturze
jako zalezny od predkosci asymetryczny profil Voigta 1 oznacza skrétem SDAVP (po-
chodzacym od angielskiej nazwy speed-dependent asymmetric Voigt profile) [81].

W przypadku gdy masa zaburzacza jest znacznie mniejsza od masy emitera (sto-

my . . . . . P . . .
sunek mas « =—= <<1), zalozenie o statystycznej niezaleznosci cisnieniowego i dop-

plerowskiego rozszerzenia linii jest spelnione. Odpowiada to sytuacji, w ktorej atomy
emitera maja predkos¢ znacznie mniejszg od predkosci atomow zaburzacza. W takim
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wypadku mozemy poming¢ zalezno$¢ parametrow ksztattu linii od predkosci emitera
i zalezny od predkosci profil Voigta (SDAVP) dany wzorem (46) przejdzie wtedy
w asymetryczny profil Voigta (AVP) (40). W innym przypadku, gdy bedziemy mogli
pomina¢ asymetri¢ zderzeniowa linii (przyjmujac warto$¢ X = 0), w wyniku otrzyma-
my symetryczny, zalezny od predkosci profil Voigta (SDVP). Jesli pominiemy oby-
dwa te efekty jednoczesnie, przyjmujac X = 0 i brak zalezno$ci parametrow y, ,
A1 ¢ od predkosci emitera, otrzymamy profil Voigta (VP).

Patrzac na posta¢ profilu SDAVP danego rownaniem (46) widzimy, ze obliczenie
tego profilu polega na usrednieniu po maxwellowskim rozktadzie predkosci emitera
przyczynkow lorentzowskich o szerokosciach y, (vg), przesunigciach A(v;) 1 syme-

trii X (v) . Parametry te zaleza od predkos$ci emitera, tak wigc szeroko$¢ potowkowa

profilu SDAVP moze by¢ mniejsza niz szeroko$¢ asymetrycznego profilu Voigta
o identycznych parametrach y,, A 1 X. Zalezno$¢ szerokos$ci lorentzowskiej y, od

predkosci prowadzi do zmniejszenia szerokosci dopplerowskiej y,. Podobny efekt

moze by¢ spowodowany przez zderzeniowe zwezenie linii, tzw. zwezenie Dickiego
[84]. Wynika ono z tego, ze gdy srednia droga swobodna emitera migdzy nastgpuja-
cymi po sobie zderzeniami jest mniejsza od dtugosci fali emitowanego promieniowa-
nia, kolejne zderzenia emitera z zaburzaczami powodujg zmian¢ kierunku poruszania
si¢ emitera. Tak wiec zmiana potozenia emitera w danym przedziale czasu jest mniej-
sza niz w przypadku ruchu emitera po torze prostoliniowym. Powoduje to rowniez
zmniejszenie zmiany fazy funkcji korelacji (43), co z kolei skutkuje zmniejszeniem
przesunigcia dopplerowskiego emitowanego promieniowania, a wigc takze zmniejsze-
niem szerokosci potowkowej obserwowanej linii. Profile uwzgledniajace zwezenie
Dickiego zostaty podane w pracach Galatry’ego [88] oraz Nelkina i Ghataka [89]. Jak
zostato to pokazane w pracy [80], z powodu korelacji migdzy zderzeniami zmieniaja-
cymi predkos¢ i zmieniajagcymi faze efekt ten jest pomijalny w badanych przez nas
uktadach. W wypadku jednoczesnego wystgpowania efektow korelacyjnych i zweze-
nia Dickego rozroznienie mechanizmoéw lezacych u podstawy obserwowanego zwe-
zenia linii wymaga szczegolowej analizy. Zalezno$¢ przesuniecia ci$nieniowego linii
A od predkosci emitera prowadzi do dodatkowej asymetrii obserwowanego ksztaltu
linii. Korelacje pomiedzy ci$nieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii sg wigc
zrodlem kolejnej asymetrii, niezaleznej od asymetrii zderzeniowej czy asymetrii mie-
szania linii.

Widzimy wigc, ze w przypadku wystepowania korelacji pomigdzy cisnieniowym
a dopplerowskim rozszerzeniem linii ani profil VP, ani profil AVP nie opisuja po-
prawnie rzeczywistego ksztaltu linii. Nalezy jednak zaznaczy¢, ze profil SDAVP (lub
SDVP) bedzie poprawnie opisywat ksztatt linii tylko w przypadku, gdy doktadnie
znamy energi¢ oddzialywania w uktadzie emiter—zaburzacz. Jesli zastosujemy warto-
$ci przyblizone energii oddziatywania, otrzymany profil teoretyczny moze znaczaco
ro6znic¢ si¢ od zarejestrowanego profilu do§wiadczalnego.
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3. APARATURA POMIAROWA

Pomiary opisane w niniejszej pracy zostaly przeprowadzone metoda Laserowo Indu-
kowanej Fluorescencji (LIF) z uzyciem cyfrowego spektrometru laserowego zbudowane-
go w Zaktadzie Fizyki Atomowej, Molekularnej i Optycznej Instytutu Fizyki UMK.

Badanie coraz subtelniejszych efektow wptywajacych na rejestrowany ksztatt linii
326,1 nm kadmu oraz rozpoczecie badan ksztattu tej linii dla parzysto-nieparzystego
izotopu '*Cd spowodowalo potrzebe modernizacji uktadu, a zwlaszcza zwiekszenie
doktadnosci pomiaru czestotliwosci §wiatla wzbudzajacego fluorescencje.

3.1. BUDOWA 1ZASADA DZIALANIA SPEKTROMETRU LASEROWEGO

Schemat uktadu pomiarowego przedstawiono na rysunkach 1 oraz 2. Do generacji
Swiatla wykorzystano aktywnie stabilizowany pierScieniowy laser barwnikowy firmy
Coherent CR899-21 (LB) pompowany laserem argonowym Innova 400-15 (LA). Za-
stosowano barwnik DCM-Special (4-dicyjanometylo-2-metyl-6-4-dimetylaminosty-
ryl-4H-pyran), ktory umozliwia generacj¢ §wiatta w zakresie od 632 nm do 700 nm.

Aby otrzyma¢ dhugo$é fali odpowiadajacg badanej linii 326,1 nm '"*Cd (5°P;-5'Sy),
zastosowano wewnatrzwnekowy podwajacz czestosci (odpowiednio wyciety krysztat
Lil03) otrzymujacy po podwojeniu czestosci dlugosci fal w zakresie 320-350 nm.
Laser ten ma mozliwo$¢ przestrajania w zakresie 30 GHz (okoto 1 cm™") przez zmiang
zewngtrznego napigcia od —5 V do +5 V. Laser pier$cieniowy pracujgcy w opisanym
uktadzie generuje dwie wiazki: podstawowa o czestosci @ 1 wiazke podwojona o cze-
stosci 2w (UV).

Wiazka podwojona byta skierowana do pieca, w ktérym umieszczono komorke
fluorescencyjng zawierajacg badany izotop kadmu i gaz zaburzajacy (rys. 1), nato-
miast wigzka podstawowa byta wykorzystywana do kontroli czestotliwosci Swiatla
generowanego przez uktad laserowy (rys. 2).

Komoérka fluorescencyjna z ramieniem bocznym byta umieszczona w piecu w sta-
lej temperaturze 700 K, stabilizowanej z doktadnoscig do 1 K. Koniec ramienia bocz-
nego byt utrzymywany w temperaturze nizszej niz reszta komorki. W warunkach po-
miaru temperatura ramienia bocznego byla ustalona na poziomie 411 K, co odpowiada
stezeniu kadmu réwnemu 4-10'% atoméw w cm® [90].

Aby zapewni¢ maksymalny stosunek sygnatu do szumu, odpowiednio dobrano
potozenie obszaru w komorce, w ktorym wzbudzana jest fluorescencja kadmu. Po-
miegdzy laserem a piecem z komoérkg fluorescencyjng umieszczony jest swiattowod,
zapewniajacy stosunkowo male straty (ok. 20%) w interesujagcym nas obszarze wid-
mowym. Wigzka laserowa po wyjsciu ze swiattowodu skierowana jest na klin odbija-
jacy statg czes¢ wiazki w kierunku miernika mocy, gdyz podczas przestrajania lasera
zmienia si¢ moc wigzki podwojonej. Do pomiaréw mocy wigzki podwojonej UV
uzyto fotodetektora firmy FEMTO typ DLPCA-S, odznaczajacego si¢ duza szybko-
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$cig dziatania, wysoka liniowoscia uzyskiwanego sygnatu oraz odporno$cia na zakto-
cenia zewnetrzne.

LA LB 652.2nm UK
MS !

e
5 pmT
PC IGPIB. _ o o L
DAQ

Rys. 1. Schemat cyfrowego spektrometru laserowego:
LA —laser argonowy, LB — laser barwnikowy pierscieniowy, UK — uktad kalibracyjny,
MS — migawka semaforowa, F — §wiattowdd, S — soczewka, W — klin optyczny, FD — fotodetektor,
C —komorka, P — piec, SP — spektrograf, PMT — fotopowielacz, L — licznik impulsow,
DAQ — karta pomiarowa, PC — komputer
Fig. 1. Scheme of digital laser spectrometer:
LA —argon laser, LB — dye ring laser, UK — callibration setup, MS — shutter, F — optic fiber, S — lens,
W — beam splitting wedge, FD — photodetector, C — cell, P — oven, SP — spectrograph,
PMT — photomultiplier, L — pulse counter, DAQ — data aquisition system, PC — computer

Aby umozliwi¢ pomiar promieniowania tta w uktadzie, zastosowano migawke se-
maforowa MS, umieszczong tuz przed swiattowodem. Sygnat fluorescencji kadmu byt
rejestrowany za pomocg fotopowielacza (FP) pracujacego w trybie zliczania fotonow.
Przed samym fotopowielaczem umieszczony byl spektrograf siatkowy z siatka dy-
frakcyjng 600 rys/mm, pracujacy w niskim rzedzie ugigcia, ktéorego zadaniem byto
wyeliminowanie §wiatla rozproszonego.

Spektrometr pracuje w sposob cykliczny [30, 35]. W kazdym kroku pomiarowym
po przestrojeniu lasera barwnikowego na odpowiednig dtugos¢ fali rejestrowane sg
w odpowiedniej sekwencji czasowej: natgzenie sygnatu fluorescencji kadmu wzbu-
dzanej przez wigzke podwojona 2w, prad ciemny fotopowielacza, moc wigzki podwo-
jonej 2w oraz sygnaty z uktadu kalibracyjnego. Nastepnie laser barwnikowy przestra-
jany jest na dtugos¢ fali odpowiadajaca nastgpnemu krokowi pomiarowemu.
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Rys. 2. Uktad kalibracyjny: a) wersja pierwotna, b) wersja po modernizacji:
PS — plytka $wiattodzielaca, Z — zwierciadto, M — modulator, I> — komoérka absorpcyjna z parami jodu,
IFP — interferometr Fabry—Perota, FD — fotodetektor, LOCK—IN — detektor fazoczuly,
K — sterownik piezoelementu IFP, Laser He—Ne — laser stabilizowany czgstotliwosciowo,
DAQ — karta pomiarowa, ® — wigzka lasera barwnikowego o czgsto$ci podstawowe;j
Fig. 2. Callibration setup: a) previous configuration, b) after modernisation:
PS — beam splitter, Z — mirror, M — modulator, 1> — absorption cell with molecular iodine vapor,
IFP — Fabry—Perot interferometer, FD — photodetector, LOCK—IN — phase—sensitive detector,
Laser He—Ne — frequency stabilised laser, DAQ — data aquisition system, o — fundamental dye laser beam

3.2. UKLAD POMIARU CZESTOTLIWOSCI SWIATEA LASEROWEGO

Na rysunku 2a przedstawiono pierwotny uktad kalibracyjny stuzacy do pomiaru
czestotliwosci $wiatla laserowego generowanego przez laser.

Wiazka $wiatta o czestotliwosci podstawowej wychodzaca z lasera barwnikowego
zostata podzielona za pomoca ptytek $wiattodzielagcych PS na trzy wiazki. Pierwsze
dwie byly wykorzystane jako klasyczny uktad dwuwiazkowy do pomiaru absorpcji
par L, a trzecia stuzyta do pomiaru czestotliwos$ci wzglgdnej promieniowania lasera
barwnikowego.

W trakcie kazdego z krokéw pomiarowych mierzone bylto natezenie wigzki prze-
chodzacej przez komorke z parami jodu oraz, natgzenie wiazki referencyjnej, w efek-
cie czego otrzymywane bylo widmo absorpcyjne jodu. Wyznaczajac potozenie linii
(przez ten termin rozumiemy napigcie lub liczbe falowa odpowiadajaca maksimum
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absorpcji linii) jodowych w skali napigcia przestrajajacego laser (patrz rys. 3) oraz
poréwnujac je z dostepnymi danymi doswiadczalnymi otrzymywano bezwzgledne
znaczniki czesto$ci. Liniom absorpcyjnym par I, widocznym na rysunku 3 wedhlug
Atlasu widma absorpcyjnego widma czgsteczki 1> i jego erraty [91, 92] odpowiadaja

~

nastepujace liczby falowe: v, = 15327,6997 cm™, v, =5328,0722 cm™, ¥

15328,2112 ecm™'. Trzecia cze$¢ wigzki podstawowej wychodzacej z lasera byla skie-
rowana na interferometr Fabry—Perota (IFP) o dlugosci 5 cm i przedziale dyspers;ji
FSR = 1,5 GHz. Interferometr podczas pomiaru nie byl skanowany, odlegto$¢ pomig-
dzy jego zwierciadtami pozostawata niezmieniona. Maksima transmisji interferometru
pojawiajace si¢ podczas przestrajania lasera dawaty w ten sposob znaczniki czgstotli-
wosci, oddalone od siebie o przedzial dyspers;ji interferometru.

¥

I 1l 11
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Napiecie przestrajania lasera [V]

Rys. 3. Zestaw danych pomiarowych otrzymywanych w wyniku pomiaru ksztattu linii
za pomoca cyfrowego spektrometru laserowego przed jego modernizacja:

F — sygnat fluorescencji, M — profil mocy wiazki UV, IFP — sygnat transmisji nieprzestrajanego
interferometru Fabry—Perota, I — III — maksima absorbcji par jodu wykorzystywane w analizie
danych do$wiadczalnych. Rysunek zaczerpnieto z pracy [30]

Fig. 3. Data set obtained in the line shape measurement with digital laser spectrometer
before its modernization. F — fluorescence signal, M — profile of UV beam’s power,

IFP — transmission from not tunned Fabry—Perot interferometer, I-11I — maxima of iodine vapor
absorption used during data analysis. Figure taken form [30]

Detekcja wszystkich sygnaldow wykonywana byta z uzyciem fotodiod. Sygnat
transmisji byt mierzony metodg detekcji fazoczutej. W tym celu przed calym uktadem
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kalibracyjnym zainstalowany byt modulator (M) typu EG&G 197, sygnaly za$ reje-
strowano za pomocg dwoch wzmacniaczy fazoczutych (LOCK-IN) model 7260 firmy
EG&G. Sygnat po detekceji byt przesytany do komputera sterujacego (PC) i tam zapi-
sywany.

3.3. WPLYW NIELINIOWOSCI PRZESTRAJANIA LASERA BARWNIKOWEGO
NA MIERZONY KSZTALT LINII WIDMOWE]J

Przestrojenie czestotliwosci pracy lasera pierscieniowego CR 899-21 odbywa si¢ za
pomoca zmiany drogi optycznej we wnece lasera przez obrot plytki Brewstera. Okazuje
si¢ jednak, ze zmiana czestotliwosci nie jest funkcja liniowa kata obrotu ptytki. Rowniez
to, ze ptytka jest obracana przez galwoelement sprawia, ze kat obrotu ptytki nie zmienia
si¢ liniowo z napigciem podawanym przez sterownik [93]. Laser Coherent CR 899-21
ma mozliwo$¢ dotgczenia tzw. modutu Autoscan, ktdry daje mozliwo$¢ ciaglego prze-
strajania si¢ o wiecej niz 30 GHz oraz ma wbudowany uktad kompensujacy nielinio-
wosC przestrajania lasera. Niestety modut Autoscan nie wspotpracuje z laserem wyposa-
zonym w wewnatrzwngkowy podwajacz czgstosci, co spowodowato konieczno$é
skompensowania nieliniowosci przestrajania lasera barwnikowego w inny sposob.
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Rys. 4. Wykres rdznicy potozen kolejnych maksimow transmisji interferometru Fabry—Perot
w zaleznosci od polozenia maksimum transmisji na skali napigcia przestrajajacego laser Up.
Punktami r6znych ksztatltdow oznaczono dane uzyskane z dwdch niezaleznych pomiarow.
Rysunek zaczerpnigto z pracy [30]
Fig. 4. Diagram of successing maxima of Fabry—Perot interferometer transmission positions
differences depending on position of transmission’s maximum in the scale of tuning voltage U,.
Circles and diamonds mark data obtained from two independent measurements. Picture taken from [30]
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Problem nieliniowosci przestrajania laserow wystepuje we wszystkich laserach
przestrajanych za pomocg piezoelementu. Przyktadem moga by¢ wczedniejsze prace
poswiecone ksztaltom linii, np. [75, 93]. Podobnie jak we wspomnianych pracach,
w celu zmniejszenia wplywu nieliniowos$ci przestrajania lasera na ksztalt rejestrowa-
nej linii widmowej w zbudowanym uktadzie kalibracyjnym zastosowano interferometr
Fabry—Perota i skierowano na niego za pomoca ptytki §wiattodzielgcej czes¢ wigzki
podstawowej z lasera barwnikowego.

Na rysunku 4 przedstawiono roéznice w polozeniu miedzy sasiednimi maksimami
transmisji interferometru Fabry—Perota w funkcji napiecia przestrajajacego laser.

Jak wida¢ czestotliwos$¢ pracy lasera jest nieliniowa funkcja podawanego napiecia
przestrajajacego laser barwnikowy. W pierwszych wersjach uktadu kalibrujacego
spektrometru [95], korzystajac z zarejestrowanego sygnatu transmisji [FP dla kazdego
punktu pomiarowego, przypisywano odpowiednia liczbe falowa w nastgpujacy sposob
[35]: do kazdego z maksiméw transmisji IFP dopasowywano krzywa Gaussa, dzigki
czemu wyznaczano potozenie kazdego z maksiméw w skali napiecia przestrajajacego
U,. Polozenia te wyznaczaja punkty rownoodlegte na skali czestosci. Nastepnie dopa-
sowywano funkcje Gaussa do maksimow linii absorpcyjnych jodu (punkty I, I i III na
rys. 3), ktérych liczby falowe sg znane [91, 92]. Znajdujac polozenie tych maksimoéw
mozna byto wykresli¢ krzywa dyspersji.
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Rys. 5. Widma czasteczki 2 zarejestrowane z uzyciem spektrometru z pierwotnym uktadem kalibracji.
Skala czgstotliwosci wyrazona jest w jednostkach rownych przedziatlowi dyspersji uzytego interferometru
Fabry—Perota. Kolejne pomiary wykonane byly w ciagu kilkunastu dni. Widoczna jest wyrazna zmiana
odlegtos$ci miedzy maksimami absorpcji w zaleznosci od pomiaru
Fig. 5. I spectra obtained with spectrometer with previous callibration system. Frequency scale is
given in units of free spectral range of Fabry—Perot interferometer used in the experiment.
Successing measurements were made during several days. One can notice clear change of distance
between absorption maxima depending on the measurement
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Trzeba tutaj zaznaczy¢, ze w tym miejscu zrobiono zatozenie o liniowej zmianie
czgstotliwo$ci pomigdzy maksimami transmisji IFP, co jak pokazaly dalsze badania,
bylo niewystarczajace w przypadku badania tak subtelnych efektéw jak asymetria
dyspersyjna uktadu dwoch linii potozonych blisko siebie. Dobrg ilustracja tego pro-
blemu moze by¢ sytuacja przedstawiona na rysunku 5, gdzie pokazano kilka przykta-
dow zarejestrowanego widma jodu, uzywanego do kalibracji osi czestotliwosci. Po-
miary wykonano w kilku przypadkowych dniach i przypadkowych porach. Zostaty
one natozone na siebie, a skale czestosci przesunigto tak, aby jedna z linii jodu po-
krywata sie we wszystkich widmach. Jak wynika z rysunku, odlegtosci pomiedzy
liniami jodu nie byly state. Powodem takiego wyniku byly najprawdopodobniej nie-
skompensowana catkowicie nieliniowo$¢ przestrajania lasera barwnikowego oraz
wplyw warunkéw zewnetrznych (zmiany cisnienia powietrza w klimatyzowanym
pomieszczeniu laboratoryjnym) na przedziat dyspersji uzytego interferometru Fabry—
Perota.

Mozna wiec stwierdzi¢, ze wprowadzony sposob kalibracji skali czgstotliwos$ci
zmniejszyt wplyw efektu nieliniowego przestrajania lasera barwnikowego do po-
ziomu umozliwiajacego badanie takich efektow, jak rozszerzenie ci$nieniowe linii,
asymetria linii spowodowana skonczonym czasem zderzenia czy efekt korelacji
pomigdzy ci$nieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii w przypadku izolo-
wanej linii 326,1 nm '"“Cd. Jednak przeprowadzone pilotazowe pomiary asymetrii
dyspersyjnej w uktadzie '*Cd—Ar [36], pomimo wykazania obecnosci tego typu asy-
metrii, zwrécity takze uwage na wptyw nieliniowosci przestrajania lasera na precyzyj-
ne wyznaczenie czgstotliwosci jego promieniowania, a co za tym idzie na jakos$¢ uzy-
skanych wynikow. Niezbedna okazala si¢ dalsza przebudowa istniejacego uktadu
kalibracyjnego, stuzacego do precyzyjnego pomiaru czestotliwosci wzglednej promie-
niowania emitowanego przez uktad laserowy.

Schemat nowego uktadu kalibracyjnego przedstawiono na rysunku 2b. Idea jego
dzialania bazuje na pomiarze w czasie rzeczywistym potozen maksimow transmisji
IFP wigzki podstawowej lasera barwnikowego wzglgdem punktu nie zmieniajgcego
swego potozenia na skali czestotliwosci [75]. Konstrukcja ta jest podobna do uktadow
zastosowanych w zbudowanych czgsciowo przy naszym wspotudziale na Uniwersyte-
cie w Toronto spektrometrach laserowych ([96, 97] oraz prace w nich cytowane).

Przez konfokalny interferometr Fabry—Perota przechodza dwie wiazki: wiazka
podstawowa (o dtugosci fali 652,2 nm) z lasera barwnikowego oraz wigzka ze stabili-
zowanego lasera helowo-neonowego (oznaczonego jako He—Ne na rys. 2b). Laser ten
generuje promieniowanie o dtugosci fali rownej 632,8 nm i charakteryzuje si¢ dtugo-
czasowa stabilnoscig czestotliwosci generowanego promieniowania — rzedu 3 MHz
w okresie o§miu godzin pracy. Za pomocg opisywanego uktadu mierzona jest czesto-
tliwos¢ wzgledna wiazki podstawowej lasera barwnikowego. Aby uzyskac¢ bez-
wzgledna wartos¢ czestotliwosci wiagzki podwojonej, czyli tej, ktora jest uzyta do
wzbudzenia par kadmu, w analizie uzyskanego widma wykorzystuje si¢ rejestrowane
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podczas pomiaru widmo absorpcyjne par I, oraz korzysta si¢ z zatozenia o podwajaniu
czestotliwos$ci podstawowej przez krysztat LilO3 umieszczony we wnece lasera barw-
nikowego.

Zastosowany w naszym uktadzie konfokalny interferometr Fabry—Perota sktada si¢
z dwoch zwierciadet o promieniu krzywizny R = 5 cm, umieszczonych w odlegtosci
d = R. Przedziat dyspersji (FSR) tego interferometru [98]:

FSR=--, (53)
4d

jest rtowny 1,5 GHz. Finesse rzeczywiste tego interferometru wynosi 150 [99]. Przestra-
janie interferometru odbywa si¢ przez zmian¢ odlegtosci miedzy jego zwierciadtami,
a doktadniej przez zmiang polozenia jednego ze zwierciadet zamontowanych na elemen-
cie piezoelektrycznym. Pod wptywem zmiany napigcia sterujacego w zakresie 0-100 V
zmienia on swoja dlugos$¢ o okoto 1 um. Piloksztaltny sygnat sterujacy pochodzi ze ste-
rownika interferometru (oznaczenie K na rys. 2b), ktory jednoczes$nie generuje synchro-
niczny znormalizowany sygnat TTL, wykorzystywany przez program nadzorujacy pro-
ces pomiarowy. Czgstotliwo$¢ przestrajania wynosi okoto 16 Hz, co umozliwia
dostatecznie doktadng detekcje sygnatu transmisji obu wigzek przez interferometr za
pomoca karty pomiarowej. Probkowanie sygnatow odbywa si¢ z czestotliwoscia 8 kHz.
Wyboér konfokalnego IFP podyktowany byt o polowe mniejszym, niz w przypadku in-
terferometru plaskiego, przedziatem dyspersji przy tej samej odlegtos$ci zwierciadet, ale
przede wszystkim duzo mniejszg wrazliwoscia na ustawienie zwierciadel wzgledem
padajacej na interferometr wiazki laserowej [100, 101], co utatwilo skierowanie wigzek
z dwoch laseréw do interferometru, a takze ich pdzniejsza separacje i detekceje.

Na poczatek rozwazmy sytuacje, gdy do IFP kierowana jest tylko wiazka lasera
barwnikowego. Dodatkowo zatézmy, ze przestrajanie piezoelementu jest liniowe. Na
rysunku 6 przedstawiono dwa wykresy natezenia wigzki przestrajanego lasera barwni-
kowego, przechodzacej przez interferometr Fabry—Perota zarejestrowane w dwoch
réznych chwilach. Jak wida¢ z rysunku, zmiana potozenia wybranego z maksimow
interferencyjnych (na przyktad drugie maksimum od lewej), wynosi 7, —7,. Znajac

przedziat dyspersji (FSR) uzytego interferometru, mozemy oszacowaé zmian¢ czgsto-
tliwosci badanej wigzki laserowej, jaka nastgpita pomigdzy tymi dwoma pomiarami
w wyniku przestrojenia lasera:

Av = %FSR, (54)

gdzie T — oznacza czas, w ktorym interferometr Fabry—Perota zmieni swoja dtugos¢
w taki sposob, aby przej$¢ pomigdzy dwoma kolejnymi maksimami jego transmisji.
Tak wiec w przypadku przedstawionym na rysunku 6 zmiana czgstotliwosci przestra-
janej wigzki laserowej wynosi okoto 0,4 GHz.
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Rys. 6. Wykresy sygnalu z konfokalnego interferometru Fabry—Perot po skierowaniu na niego wiazki
lasera barwnikowego, otrzymane w wyniku przeprowadzenia dwoch pomiaréw (a) i (b)
Fig. 6. Diagrams of dye laser signal from confocal Fabry—Perot interferometer obtained
for two measurements: (a) and (b)

Potozenia poszczegdlnych maksiméw interferencyjnych zostaly okreslone za pomoca
skali czasu, jednak nie sg one powtarzalne ze wzglgdu na niestabilnos¢ odlegltosci miedzy
zwierciadtami interferometru, zmiany temperatury i ciSnienia powietrza oraz nieregular-
nosci dzialania piezoelementu zmieniajacego odleglo$¢ migdzy zwierciadtami interfero-
metru. Aby okresli¢ doktadng zmiane czgstotliwosci promieniowania lasera barwnikowe-
go na podstawie odczytow potozenia danego maksimum interferencyjnego, potrzebny jest
pewien punkt odniesienia o niezmiennym potozeniu na skali czgstotliwosci, wzgledem
ktorego mozna bytoby okresli¢ zmiane polozenia tych maksimow interferencyjnych.
W opisywanym uktadzie role t¢ pelnig maksima interferencyjne wigzki pochodzacej ze
stabilizowanego lasera helowo-neonowego (oznaczonego jako He—Ne na rys. 2b).

Na rysunku 7, analogicznie do rysunku 6, przedstawiono sygnat z konfokalnego
interferometru Fabry—Perot, na ktory skierowano zaréwno wigzke podstawowa z lase-
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ra barwnikowego, jak i wigzke pochodzaca z lasera He—Ne. Widoczne sg teraz dwa
zestawy maksimow interferencyjnych: oznaczone linig przerywana interferencyjne
wigzki lasera barwnikowego oraz oznaczone linig ciggla maksima interferencyjne
wiagzki lasera He—Ne.
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Rys. 7. Sygnaly z konfokalnego interferometru Fabry—Perot dla wiazki z lasera barwnikowego
(——) i dla wiazki z lasera He—Ne (—) otrzymane w wyniku przeprowadzenia dwoch pomiarow
(a) 1 (b). t1, 2, 3 — potozenia maskimow transmisji wigzki lasera He—Ne na skali czasu
Fig. 7. Signals of dye laser (— —) and He—Ne laser (—) beams from confocal Fabry—Perot
interferometer obtained for two measurements (a) and (b). #1, 2, 3 — He—Ne laser beam transmission
maxima positions on the time scale

Jak wida¢ z rysunku, zakres przestrajania interferometru obejmuje kilka rzedow in-
terferencji, do dalszej analizy konieczne jest dokonanie wyboru zaro6wno jednego
z maksiméw interferencyjnych wigzki lasera He—Ne, ktory bedzie stuzy¢ jako punkt od-
niesienia (mozliwym wyborem jest na przyktad maksimum oznaczone jako II na rys. 7),
jak 1 jednego z maksimoéw interferencyjnych wiazki lasera barwnikowego, ktorego poto-
zenie bedziemy sledzi¢ (przykladowym wyborem moze by¢ maksimum L). Znajdujac
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odlegtosci 7, 1 7, pomigdzy maksimami II i L na rysunkach 7a i 7b oraz obliczajac ich
roznice, jesteSmy w stanie obliczy¢ zmiang w potozeniu maksimum L pomigdzy pomia-
rami przedstawionymi na rysunkach 7a i 7b. Poréwnujac te¢ warto$¢ z odlegtoscia na
skali czasu odpowiadajaca odlegtosci pomiedzy kolejnymi maksimami interferencyj-
nymi dla wigzki z lasera barwnikowego (uzyjemy tutaj zdefiniowanej wczesniej warto-
sci T) bedziemy w stanie, korzystajac ze wzoru (54), wyznaczy¢ wartos¢, o jakg zmieni-
1a sie czestotliwo$¢ promieniowania generowanego przez laser barwnikowy. Otrzymana
warto$¢ bedzie jednak warto$cig przyblizong. Nalezy pamigtac, ze podobnie jak w przy-
padku przestrajania lasera pierscieniowego, odpowiedz elementu piezoelektrycznego na
przytozone napigcie zewngetrzne nie jest liniowa. Oznacza to, ze jesli zmieniamy napig-
cie sterujgce piezoelementem w taki sposdb, aby w jednakowych odstepach czasu zmie-
nia¢ napigcie sterujace o jednakowe warto$ci napiecia (sygnal pitoksztattny), to zmiana
odlegtosci pomiedzy zwierciadtami konfokalnego IFP w funkcji czasu bedzie niestety
nieliniowa.
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Rys. 8. Wykresy zaleznosci czgstotliwosci od czasu przestrajania piezoelementu ilustrujace przejscie
od potozenia maksimoéw interferencyjnych na skali czasu do skali czgstosci. I, II, III — potozenia
maksimow wiazki lasera He—Ne, z, fv — potozenia maksimow fundamentalnej wiazki lasera
barwnikowego, (—) — dopasowany do potozen maksimow lasera He—Ne wielomian stopnia drugiego.
Na wykresie (a) wyolbrzymiono nieliniowos¢ pracy piezoelementu, (b) — rzeczywiste dane pomiarowe
Fig. 8. Dependence of frequency on time of piezo servo tuning showing change of interference maxima
positions from time to frequency scale. I, II, III — positions of maxima of He—Ne laser beam,

T, fx — positions of fundamental dye laser beam maxima, (—) — quadratic polynomial fitted to
positions of He—Ne laser maxima. On diagram (a) nonlinearity of piezo servo is magnified,

(b) — real data from measurement
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Na rysunku 8a przedstawiono zastosowany sposob przejscia od odlegltosci wyra-
zonych w skali czasu do odlegtosci wyrazonych w skali czestotliwosci.

Na osi odcietych oznaczono skale czasu, natomiast o§ rzednych jest osia czestotli-
wosci o jednostkach rownych jednemu przedziatowi dyspersji uzytego konfokalnego
interferometru Fabry—Perota dla cz¢sto$ci promieniowania lasera He—Ne. W tak przy-
gotowanym uktadzie wspotrzednych zaznaczamy potozenia maksimow interferencyj-
nych wigzki lasera He—Ne (punkty I-III). Ich wspotrzedne na osi czasu (¢1+3) wyzna-
czono z pomiaru sygnatu z konfokalnego interferometru Fabry—Perota (rys. 7),
natomiast na osi czestotliwosci bedg one rowno oddalone od siebie o warto$¢ rowna
jednemu przedziatowi dyspers;ji.

W miejscu przecigcia prostych rzutujacych otrzymujemy punkty I-III okreslajace
w skali czasu 1 czgstotliwosci potozenia trzech maksiméw interferencyjnych z lasera
He—Ne. Potozenia tych trzech maksimow interferencyjnych mozemy opisa¢ za pomo-
ca wielomianu drugiego stopnia charakteryzujacego przedstawiong na rysunku 8a
zaleznos$¢. Otrzymamy funkcje, ktora pozwoli na przejscie w prosty sposob od pomia-
row odlegtosci w skali czasu do pomiarow odleglosci w skali czestotliwosci,
uwzgledniajacg takze nie w petni liniowe przestrajanie piezoelementu interferometru.
Jezeli na osi czasu zaznaczymy teraz potozenie zmierzonych maksiméw transmisji
lasera barwnikowego 7k i 7z, to za pomocg wspomnianej funkcji kwadratowej be-
dziemy w stanie wyznaczy¢ ich polozenia w skali czestotliwosci f'w jednostkach row-
nych jednemu przedziatowi dyspersji IFP dla czgsto$ci promieniowania lasera He—Ne.
Otrzymane wartosci f nazwiemy dalej czestotliwoscia zredukowana.

Otrzymana warto$¢ bedzie w petni uwzgledniata efekty zwigzane z nieliniowoscia,
jaka moze wystapi¢ podczas przestrajania piezoelementu uzytego w interferometrze.
Na wykresie 8a dla czytelnosci rysunku zawyzono efekt nie w petni liniowego prze-
strajania piezoelementu, natomiast na wykresie 8b przedstawiono rzeczywiste dane
z interferograméw przedstawionych na rysunku 7. Wartosci czestotliwosei fx 1 f1
otrzymano, korzystajac z krzywej wyznaczonej na podstawie polozen maksimow
transmisji wigzki lasera He—Ne na skali czasu. Warunek rezonansu we wnece interfe-
rometru Fabry—Perota jest jednak zalezny od dtugosci fali. Tak wigc rezonans dla
wigzki lasera barwnikowego bedzie wystepowal przy zmianie odlegtosci miedzy
zwierciadtami interferometru o inng warto$¢ niz w przypadku lasera He—Ne. Stosunek
zmiany odlegtosci k, ktéra powoduje przejscie od jednego rezonansu do drugiego, a co
za tym idzie, stosunek czasow, w jakim interferometr przestraja si¢ pomiedzy rezo-
nansami dla kazdej z wigzek, bedzie dany wyrazeniem

= Ady Ap - T, ’ (55)
AdﬁefNe /lﬂefNe THe—Ne

gdzie Adp i Adue—ne 0znaczajg zmiang odlegtosci pomigdzy zwierciadtami interferome-
tru, ktora jest wymagana, aby przejs¢ pomiedzy kolejnymi rezonansami dla wigzki
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odpowiednio lasera barwnikowego i helowo-neonowego, Az 1 Auene 0znaczaja dlugo-
$ci fali obydwu laseréw, natomiast 73 i The-Ne Oznaczajg czas, w jakim interferometr
przestraja si¢ pomiedzy kolejnymi rezonansami dla kazdej z wiazek.
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Rys. 9. Wykres zaleznosci czgstotliwo$ci od czasu przestrajania piezoelementu ilustrujace przejscie
od potozenia maksimow interferencyjnych na skali czasu do skali czgstosci zredukowane;.

I, IL, 11T — potozenia maksimow wiazki lasera He—Ne, =, fv — potozenia maksimow wigzki podstawowe;j
lasera barwnikowego, (—) — wyznaczony z potozen maksiméow lasera He—Ne wielomian stopnia drugie-
g0. Na osi rzgdnych po lewej stronie wykresu umieszczono skale czestotliwosci zredukowane;j f, nato-
miast na osi rzgdnych po prawej stronie wykresu umieszczono skalg czgstotliwosci zredukowanej v,

z wprowadzong poprawka uwzgledniajaca réznice w dlugosciach fali obydwu laserow.

Dla przejrzystosci rysunku stosunek dlugosci fal obydwu wiazek ustalono na k= 1,3
Fig. 9. Dependence of frequency on time of piezo servo tuning showing change of interference maxima
position scale from time to frequency scale. I, II, III — positions of maxima of He—Ne laser beam,

T, fx — positions of fundamental dye laser beam maxima,(—) — quadratic polynomial fitted to positions
of He—Ne laser maxima. On the left vertical axis there is scale of reduced frequency f, while on the right
one there is scale of reduced frequency v with correction including difference of lasers” wavelengths.
In order to make the picture clear proportion of wavelengths was assumed to be equal to 1.3

W opisanym eksperymencie parametr & jest rowny 1,3. Aby otrzymac skorygowa-
ne ze wzgledu na dlugo$¢ fali wartosci czestotliwosci zredukowanej vk 1 vg, nalezy
przeksztatci¢ wartosci fx 1 fi zgodnie z formuta:

v = fo LI (56)

f K~ f L
gdzie wartosci fx 1 f; s3 wartosciami czestotliwosci zredukowanej dla maksimow inter-
ferencyjnych wiazki lasera barwnikowego przed wprowadzeniem poprawki, a fi 1 fir sa
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potozeniami dwoch kolejnych maksiméw interferencyjnych wigzki lasera He—Ne,
ktorych roznica jest rowna jednosci.

Na rysunku 9 przedstawiono wykres analogiczny do wykresu 8, ale na osi rzed-
nych po prawej stronie wykresu umieszczono skale czestotliwosci zredukowanej o,
uwzgledniajgca roznicg w dlugosciach fali promieniowania uzytych laserow. Dla
przejrzystosci rysunku réznice t¢ zwickszono dziesigciokrotnie (zalozono k=1, 3).

Aby zmierzy¢ wzgledng zmiang czgstotliwo$ci promieniowania emitowanego
przez laser barwnikowy przestrajany w czasie At =t, —¢,, okres§lamy potozenie wy-
branego maksimum interferencyjnego v, w chwili czasu ¢, ktére oznaczymy jako
(1), i powtarzamy pomiar, aby otrzymac potozenie vy w chwili czasu £, ktore ozna-
czymy jako v(2), a nastepnie korzystamy ze wzoru

Av=(0(2)-u(l)=-FSR. (57)

Aby zwigkszy¢ doktadno$¢ wyznaczania potozen maksimoéw interferencyjnych
wigzki podstawowej lasera barwnikowego, zamiast §ledzi¢ zmiany polozenia okreslo-
nego maksimum transmisji interferometru (np. L) na skali czgstotliwosci zredukowa-
nej v w kolejnych punktach pomiarowych, mozemy zmierzy¢ zmian¢ wartosci $red-
niej v z potozen dwoch sgsiednich maksimow interferencyjnych, na przyktad
maksimow oznaczonych jako K i jako L na rysunku 7

U, + Uk
2

D= (58)

Sposob wyznaczenia wzglednej zmiany czgsto$ci w danym przedziale czasu nie
ulega wtedy zmianie w stosunku do opisanej procedury i mozemy nadal zastosowaé
wzor (57), jesli warto$ci v(1) i v(2) zamienimy na odpowiednie wartosci srednie (1)
1 0(2) dane wzorem (58).

Wynikiem dziatania programu sterujacego dla okreslonego punktu pomiarowego
jest warto$¢ srednia czestotliwo$ci zredukowanej 0 wraz z jej odchyleniem standar-
dowym S} . Aby $ledzi¢ wzgledna zmiang czgstotliwosci w przestrajaniu uktadu lase-
rowego przez obszar linii widmowej, mozemy to zrobi¢ w sposob przedstawiony
wczesniej, wyznaczajac warto§¢ (i) w kazdym z punktéw pomiarowych widma
numerowanych przez zmienng i. Wynik pomiaru w i—tym punkcie bedzie aktualng
czestotliwoscig zredukowang w danym punkcie, obliczong wzgledem polozenia na
skali czestotliwosci jednego z maksimow interferencyjnych wigzki lasera He—Ne,
oznaczonego jako II na rysunku 7. Jesli, zgodnie ze wzorem (57), pordwnamy wartos¢
0 (i) z wartoscig U (1) otrzymang w pierwszym kroku pomiarowym, otrzymamy aktu-
alng czestotliwos¢ lasera wzgledem czestotliwosci poczatkowej w pierwszym punkcie
pomiarowym:
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v, =(©(i)—D(1))FSR.. (59)

Jesli jednak popatrzymy na rysunek 10a, zauwazymy, ze przedstawiony algorytm
bedzie dziatal dopoki nie zdarzy si¢ sytuacja, w ktorej jedno z maksimoéw lasera
barwnikowego (K lub L) nie przekroczy warto$ci zerowej, wyznaczonej przez maksi-
mum interferencyjne lasera He—Ne oznaczone jako II. Inaczej rzecz ujmujac, nasz
algorytm przestatby dzialaé, jezeli potozenie ktoregokolwiek z tych maksimoéw na
skali czestotliwosci zredukowanej na rysunku 8 przekroczytoby zakres (—1, 1). Tak
wigc w praktyce zastosowanie takiego uktadu mozna by byto wykorzysta¢ do pomia-
row zmian czgstotliwo$ci maksymalnie o wartos¢ réwna jednemu przedziatowi dys-
persji uzytego interferometru, np. stabilizacji pracy lasera wokot okreslonej czgstotli-
wosci lub do wykonywania skanow czestotliwo$ci lasera barwnikowego jedynie
w zakresie jednego przedziatu dyspers;ji IFP.
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Rys. 10. Sygnaty z konfokalnego IFP dla dwdch kolejnych punktéw pomiarowych (a) i (b)
w przypadku zmiany potozenia jednego ze $ledzonych maksiméw interferencyjnych lasera
barwnikowego tak, ze znajdzie si¢ ono poza przedziatem (-1, 1) na skali czestotliwosci
Fig. 10. Signals from confocal IFP for two succesing points of the scan (a) and (b) in case of change
of position of one choosen interference maxima of dye laser in such a way that it goes
out of range (—1, 1) on frequency scale
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Na rysunku 10 przedstawiono wykresy sygnatow z konfokalnego IFP wiasnie w ta-
kiej sytuacji, gdy nastgpita calkowita zmiana (np. zwigkszenie) czestotliwosci o wiecej
niz jeden przedzial dyspersji. Na gornym wykresie widzimy sygnat otrzymany w wyni-
ku pomiaru w punkcie i, skale tworza zaznaczone linig ciagla maksima interferencyjne
lasera He—Ne oznaczone jako I, II i III, natomiast maksima interferencyjne wigzki lasera
barwnikowego oznaczone jako K i L shuza nam do wyznaczenia wartos$ci $redniej 0 (7).

Zatoézmy, ze pomigdzy pomiarami przedstawionymi na rysunkach 10a i 10b czgstotli-
wo$¢ promieniowania zmienita si¢ tak, ze jedno z maksimow interferencyjnych lasera
barwnikowego, ktére bylo brane pod uwage podczas wyznaczania © (i), znalazto sig¢

poza obszarem wyznaczonym przez maksima [-III. Widzimy, ze przy wigkszych zmia-
nach czestotliwosci nasz algorytm nie bedzie dziatat prawidtowo. Problemem jest spo-
sob lokalizacji maksimow interferencyjnych wiazki lasera barwnikowego, wyznaczaja-
cych warto$¢ Srednia ©(i) na skali czestotliwosci. Jesli algorytm bylby napisany
w ten sposob, aby wyszukiwa¢ maksima interferencyjne w zakresie (-1, 1) na skali zre-
dukowanych czestotliwosci v, to w wyniku dzialania algorytmu otrzymaliby$my btedne
warto$ci Sredniej czgstotliwosci zredukowanej © (7). Innym podejSciem jest $ledzenie
przez program konkretnych dwoch maksiméw interferencyjnych (np. numer K i L) wy-
korzystywanych do wyznaczenia warto$ci $redniej v (i), ale wtedy bylibySmy zmuszeni
rozszerzy¢ nasza skale czestotliwos$ci oparta na maksimach interferencyjnych lasera
He—Ne. Po rozszerzeniu jej tak, aby obejmowala przedziat (2, 2), zakres przestrajania
lasera, w ktorym moglibysmy mierzy¢ czestotliwos¢ wynositby tylko dwa przedziaty
dyspersji interferometru, co przy uzytym w naszym eksperymencie interferometrze nie
jest wartoscia wystarczajaca (jego przedziat dyspersji wynosi 1,5 GHz, natomiast zakres
przestrajania lasera wynosi 30 GHz). Nie mozemy takze ciagle rozszerza¢ naszej skali
czestotliwoscei, np. do zakresu (—10, 10), poniewaz piezoelement przestrajajacy wneke
konfokalnego IFP zmienia swoja dtugos¢ jedynie o warto$¢ rowng dtugosci fali, co daje
nam jedynie cztery maksima interferencyjne.

Mozemy jednak wykorzysta¢ fakt, ze za kazdym razem, gdy potozenie jednego
z maksimow interferencyjnych wiazki lasera barwnikowego wykroczy poza zakres
(=1, 1), na przyktad znajdzie si¢ w potozeniu v, > 1 w przypadku zwigkszania czgsto-
tliwo$ci pracy lasera, w zakresie (—1, 1) mozemy znalez¢ drugie maksimum interfe-
rencyjne (maksimum J na rys. 10), ktérego potozenie jest rowne

v, =0, -2. (60)

Wartos$¢ $redniej z polozen maksimow interferencyjnych J i K zmieni si¢ w takim
przypadku na

O, x =0, —1. (61)

Tak wiec jesli potozenie jednego z maksimow transmisji na osi skali czestotliwosci
zredukowanej bedzie wicksze od 1, to , co nalezatoby zrobi¢ to zapamigtac ten fakt



422

i podczas obliczania catkowitej zmiany czgstotliwo$ci w danym punkcie pomiarowym
do aktualnej wartosci v, _, nalezatoby doda¢ warto$¢ jednego przedziatu dyspersji.

Podobnie w przypadku przestrajania lasera barwnikowego w taki sposob, aby
zmnigjszala si¢ czestotliwos¢ promieniowania (mozemy wtedy przyja¢ dolny wykres
na rysunku 10 jako uzyskany w pierwszym punkcie pomiarowym, a gorny jako uzy-
skany w nastepnym punkcie pomiarowym). W takim przypadku potozenie maksimum
interfencyjnego J przyjmie wartos¢ mniejsza od —1, ale jednoczesnie w przedziale
(0, 1) pojawi si¢ nowe maksimum, oznaczone jako L. Analogicznie do poprzedniego
przypadku beda spelnione zaleznosci

v, =0, +2, (62)
oraz

O, =0, +1. (63)

Podobnie do poprzedniego przypadku, jezeli potozenie jednego z maksimow
transmisji na osi skali czestotliwoséci zredukowanej bedzie mniejsze od —1, to to, co
nalezaloby zrobi¢, to zapamigtac ten fakt i podczas obliczania catkowitej zmiany cze-
stotliwosci w danym punkcie pomiarowym od aktualnej warto$ci v, _, nalezaloby
odjac¢ wartos$¢ jednego przedziatu dyspersji.

Jesli jedna z takich sytuacji zdarzy si¢ wigcej niz raz, lub bgdg one zdarza¢ si¢ na-
przemiennie, to za kazdym razem musimy odpowiednio zmniejsza¢ lub zwigksza¢ licznik
takich przejs¢ (oznaczmy liczbe przejs¢ jako N). Poniewaz §ledzimy potozenie wartosci
sredniej U (i) w kolejnych krokach pomiarowych, zdarzeniem zwigkszajacym lub zmniej-
szajacym licznik N bedzie przejscie tej wartosci przez punkt zero na skali czgstotliwosci
oraz zmiana wartosci 0 (i) o wigcej niz 0,5 (jesli 0 (i) zmieni znak z ujemnego na dodat-
ni, bedzie to oznaczato zmniejszenie licznika o 1, jesli zmieni znak na ujemny, bedzie to
oznaczato zwickszenie licznika o 1). Bedziemy wtedy w stanie §ledzi¢ wzglednie zmiany
czestotliwosci promieniowania lasera barwnikowego w dowolnie duzym zakresie, limito-
wanym jedynie przez jego zakres przestrajania. Ostatecznie, wyrazenie na catkowita
wzgledng zmiang czgstotliwosci od pewnej czestotliwosci okre$lonej przez polozenie
jednego z maksimow interferencyjnych lasera He—Ne przybiera posta¢

v, =(N+v(i))FSR . (64)

Jesli w poprzednim wzorze od sredniego potozenia (i) odejmiemy potozenie

0 (1), zmierzone w pierwszym punkcie pomiarowym, otrzymamy warto$ci zmiany
czestotliwosci wzgledem pierwszego pomiaru czestotliwosci v (1) w naszym skanie

v, =(N+v(@{)-0(1))FSR. (65)

Roéznica pomiedzy uzyciem wzoru (65) i (64) polega wiec jedynie na r6znym po-
lozeniu punktu zerowego na otrzymanej skali czestotliwosci.
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Algorytm realizujacy podany sposob pomiaru czestotliwosci wzglednej $ledzi
zmiany $redniego potozenia (i) oraz rozpoznaje jego wielokrotne przejécie przez
punkt zero.

3.4. TESTY IDOBOR WARUNKOW POMIARU CZESTOTLIWOSCI

Opisany sposéb pomiaru czestotliwosci wzglednej bedzie dziatal w sposéb prawi-
dlowy, jesli zostanie spelnionych kilka warunkow.

1. Problem doboru odpowiedniego kroku przestrajania lasera barwnikowego.

Rozpatrzmy sytuacje przedstawiong na rysunku 11, gdzie pokazano sygnat z inter-
ferometru w dwoch kolejnych punktach pomiarowych odpowiadajacych przestrojeniu
lasera barwnikowego o czestotliwos$¢ réwna polowie przedziatu dyspersji IFP. Pro-
blemem w tym wypadku jest stwierdzenie czy na dolnym wykresie oznaczone jako K
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Rys. 11. Sygnat z konfokalnego IFP w przypadku ustalenia zbyt duzego kroku
zmiany czgstotliwo$ci pracy lasera, rownego potowie przedziatu dyspersji
Fig. 11. Signal from confocal IFP in case of too large step in change of frequency dye laser
(equal to half of free spectral range)



424

zostato maksimum interferencyjne oznaczone jako K, czy jako L na gornym wykresie.
Tak wiec maksymalny pojedynczy krok, z jakim teoretycznie mogliby$Smy przestrajaé
laser barwnikowy, wynosi 1/2 FSR = 750 MHz. W naszym ukladzie pomiarowym,
z uwagi na to, ze w badaniach ksztaltéw linii chcemy wykona¢ pomiar profilu badane;
linii Cd z maksymalnie duza rozdzielczos$cia, przyjeta odlegtos¢ pomigdzy kolejnymi
punktami pomiarowymi na skali czestotliwosci wynosi 75 MHz, co przy przedziale
dyspers;ji interferometru rownym 1,5 GHz i finesse réwnym 150 umozliwia doktadne
sledzenie potozen U . Aby sprawdzi¢ poprawno$¢ dziatania algorytmu, wykonano
dwa pomiary: jeden z typowym krokiem rownym 75 MHz, drugi z krokiem 700 MHz,
co stanowi okoto 47% warto$ci przedziatu dyspers;ji interferometru. Na rysunku 12
— analogicznym do rysunku 5, przedstawiono widmo absorpcji par I, uzyskane w kaz-
dym z pomiaréw. Jak widaé, wartosci transmisji uzyskane w punktach pomiarowych
nalezacych do pomiaru z krokiem réwnym 700 MHz odpowiadajg warto§ciom uzy-
skanym w pomiarze z krokiem rownym 75 MHz, co potwierdza prawidlowe dzialanie
programu.
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Rys. 12. Wykres sygnatu transmisji wiazki podstawowej lasera barwnikowego przez pary Iz,
uzyskany w wyniku wykonania dwoch pomiaréw z krokiem odpowiednio 75 MHz i 700 MHz
Fig. 12. Diagram of transmission of the fundamental beam of dye laser through iodine vapor
obtained in two measurements with frequency step 75 MHz and 700 MHz, respectively
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2. Zapewnienie odpowiedniego potozenia maksimoéw interferencyjnych wigzki la-
sera He—Ne.

Kolejng komplikacja mogaca wptynaé na sposob dziatania uktadu mierzacego
czestotliwo$¢ promieniowania jest mozliwo$¢ otrzymania maksimoéw interferencyj-
nych wiazki lasera He—Ne w takim potozeniu, w ktérym beda si¢ one znajdowaé na
poczatku lub koncu zakresu przestrajania konfokalnego interferometru FP. W tym
wypadku zmierzone wartosci potozen poszczegdlnych maksimow ©(7) miatyby

duze niepewnosci standardowe (rzgdu duzej cze¢sci przedzialu dyspersji), co z kolei
powodowaloby, ze warunek na wielko§¢ Av w podprogramie wyznaczajacym 0
nie zostalby spetniony i wymuszane byloby powtorzenie pomiaru. Jednak tatwo jest
zapobiec takiej sytuacji, sprawdzajac przed kazdym pomiarem polozenie maksimoéw
interferencyjnych wigzki lasera He—Ne na osi czasu. W przypadku kiedy sa one
potozone na poczatku zakresu przestrajania IFP, mozemy zmieni¢ ich potozenie,
regulujac odpowiednio sktadowa stata napigcia sterujacego piezoelementem. Spo-
woduje to przesuniecie maksimow interferencyjnych na skali czasu.

3. Zapewnienie jednomodowej pracy lasera barwnikowego.

Warunkiem koniecznym dla prawidlowego dziatania opisywanej procedury po-
miaru czestotliwosci wzglednej lasera barwnikowego jest takze zapewnienie ciaglej
zmiany jego czestotliwos$ci. Laser typu Coherent CR-899-21 wyposazony w uktad
aktywnej stabilizacji pracuje jednomodowo na jednym z modéw wngki rezonan-
sowej [93, 102]. Na skutek zmiany cisnienia powietrza w pokoju, wynikajacej
z pracy systemu klimatyzacji, zmian temperatury czy drgan budynku, laser moze
w sposob niekontrolowany przejs$¢ z pracy na jednym z modéw wneki rezonansowej
na prace na innym modzie etalonu grubego [93], co w praktyce oznacza nagla zmia-
n¢ czestotliwosei jego promieniowania o okolo 10 GHz. Sytuacje¢ takg przedsta-
wiono na rysunkach 13 i 14. Na pierwszym rysunku przedstawiono sygnatl z konfo-
kalnego IFP. Podczas przestrajania interferometru nastgpita niepozadana zmiana
modu, na ktéorym pracowat laser barwnikowy. Spowodowato to powstanie obrazu
interferencyjnego réznigcego si¢ znaczaco od tego, ktéry uzyskiwaliSmy w pracy
jednomodowej. Zmierzona warto$¢ v bedzie charakteryzowata si¢ duzym odchy-
leniem standardowym, co spowoduje wymuszenie przez program sterujacy powto-
rzenia pomiaru w danym punkcie pomiarowym. Jes$li zmiana modu, na ktorym pra-
cuje laser byla jednorazowa, otrzymane wartosci czestotliwosci v, pomimo ze two-
rza liniowa skale (patrz rys. 14), nie beda juz prawidlowe, poniewaz nie ma
mozliwo$ci okreslenia, o ile przedziatow dyspersji IFP zmienita si¢ czestotliwo$¢
promieniowania lasera barwnikowego. Otrzymana po skoku modu warto$¢ czesto-
tliwosci 0 (i) jest poprzednio zmierzong wartoscia v (i) sprzed skoku modu zwigk-

szong o wartoscig losowa z przedzialu (—FSR, FSR) — oznaczong na rysunku 14
jako &. Powoduje to konieczno$¢ powtdrzenia danego pomiaru ksztattu linii widmo-
wej od poczatku.
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Rys. 13. Sygnaty z konfokalnego IFP ((— —) — wiazka z lasera barwnikowego, (—) — wiazka z lasera
He—Ne) w przypadku naglej zmiany modu pracy lasera barwnikowego. Na wykresie (a) przedstawiono
sygnaty z IFP sprzed momentu zmiany modu, na ktéorym pracuje laser barwnikowy, (b) — sygnaty z IFP

w momencie zmiany modu, (c¢) — sygnaty z IFP po skoku modu. Przesunigcie maksimow
interferencyjnych wiazki lasera barwnikowego pomiedzy rysunkami (a) i (c) jest przypadkowe
Fig. 13. Signals from confocal IFP ((— —) — dye laser beam, (—) — He—Ne laser beam) in case of sudden
change of dye laser mode. On diagram (a) signal before dye laser mode change, (b) — at the moment
of mode change, (c) — after mode change. Shift of interference maxima of dye laser beam between
diagrams (a) and (c) is accidental
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Rys. 14. Odczyty czgstotliwosci vw kolejnych krokach pomiarowych, w przypadku wystapienia
zmiany modu pracy lasera barwnikowego. Symbol € oznacza zmiang czestotliwoscei Swiatta
generowanego przez laser barwnikowy w wyniku skoku modu
Fig. 14. Obtained values of frequency v in successing measurement steps in case of change of dye
laser mode. ¢is frequency change of emitted light due to the change of the laser mode

Na rysunku 15 przedstawiono wykres czestotliwosci wzglednej w czasie skokowego
przestrajania lasera z krokiem 37,5 MHz (dla wiazki podstawowej), co odpowiada po-
towie kroku przyjetego podczas pomiardow ksztattow linii. Dla wigkszej przejrzystosci
rysunku 15 czas mierzenia czgstotliwosci w kazdym z punktoéw pomiarowych ustalono
na okoto 30 s, podczas gdy w przypadku rzeczywistego pomiaru wynosi on 9 s. Z ry-
sunku wynika, ze laser przestraja si¢ ptynnie o zadang wartos¢ kroku i jest on stabilny
na okreslonej czestotliwosci. Na rysunku 15b przedstawiono odpowiadajace poprzed-
niemu rysunkowi warto$ci niepewnosci standardowych poszczegodlnych pomiarow czeg-
stotliwosci. Ksztaltujg si¢ one na poziomie okoto 2-9 MHz (warto$¢ srednia odchylen
standardowych wynosi 5,3 MHz) i taka jest precyzja pomiarow czestotliwosci wykona-
nych za pomoca opisanego uktadu. Warto zaznaczy¢, ze warto$¢ ta jest kilkakrotnie
mniejsza od doktadnosci komercyjnie dostepnych miernikow dtugosci fali. Przyktado-
wo urzadzenie WA-1500 firmy EXFO (dawniej Burleigh) dokonuje pomiaru bez-
wzglednego dhugosci fali, charakteryzujacego si¢ odchyleniem standardowym pomiaru
czestosci rownym 60 MHz [103]. Czas przeprowadzenia pomiaru czestotliwosci przez
opisany system wynosi okoto 300 ms (dla poréwnania dla wspomnianego lambdametru
WA-1500 czas ten wynosi 1 s), co jest czasem w zupetnosci wystarczajacym dla na-
szych celow (w czasie testow wyznaczono optymalny czas zliczania fotonow, rowny
9 sekundom dla kazdego z krokéw pomiarowych).

Przedstawiony sposob pomiaru czgstotliwosci wzglednej wiazki podstawowej gene-
rowanej przez laser barwnikowy umozliwia praktycznie catkowite wyeliminowanie
btedow zwigzanych z nieliniowos$cig przestrajania tego lasera. Ponadto umozliwia on
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prawidlowa oceng niepewnoS$ci pomiarowej otrzymywanego sygnatu fluorescencji i, co
za tym idzie, prawidlowa interpretacje wynikow. Szerzej zostanie to omowione w na-
stepnym podrozdziale poswigconym analizie wykonanych pomiaréw ksztaltu linii.

W celu uzyskania stabilnej pracy lasera barwnikowego, umozliwiajacej jego prze-
strajanie w sposob ciagly, tak jak to przedstawiono na rysunku 15, konieczne jest jego
odpowiednie przygotowanie. Pierwszym z warunkéw zapewniajacych optymalny tryb
pracy jest uzyskanie dobrej jakosci wigzki pompujacej z lasera argonowego, tzn. wiazki
o przekroju gaussowskim. Przeprowadzone testy wykazaly, mimo iz laser Coherent
Innova 450-15 jest wyposazony w uktad PowerTrack, zapewniajacy aktywna stabiliza-
cje jego mocy wyjsciowej, pelne ustabilizowanie jego pracy nastgpuje okoto dwie go-
dziny po wiaczeniu. Podobnie sam laser barwnikowy wymaga pewnego czasu na ustabi-
lizowanie swojej pracy na wybranej czestosci w rezimie jednomodowym.
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Rys. 15. Zaleznos$¢ czgstotliwosci wzglednej oraz jej niepewnosci standardowej A(v) od czasu
podczas przestrajania lasera z krokiem 37,5 MHz (w przypadku wigzki 652 nm z lasera barwnikowego),
co odpowiada potowie kroku stosowanego w pomiarach
Fig. 15. Dependence of relative frequency and its standard uncertainty A(1v) on time while tuning
the laser with step of 37.5 MHz (in case of 652 nm dye laser beam), which is half of measurement step
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Rys. 16. Zalezno$¢ czgstotliwosci od czasu przy nieprzestrajanym laserze barwnikowym,
A — pomiary czestotliwosci lasera po odczekaniu dwoch godzin po wlaczeniu lasera barwnikowego,
B — pomiary czgstotliwo$ci rozpoczete chwilg po uruchomieniu lasera barwnikowego
Fig. 16. Dependence of frequency on time for dye laser, A — frequency measurement started two hours
after turning the dye laser on, B — frequency measurement started just after turning the dye laser on
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Rys. 17. Zalezno$¢ czgstotliwosci wzglednej od czasu podczas przestrajania lasera z krokiem 37,5 MHz,
co odpowiada potowie kroku stosowanego w pomiarach. Rejestracj¢ czestotliwosci rozpoczeto natychmiast
po wiaczeniu lasera barwnikowego. W przeciwienstwie do sytuacji przedstawionej na rysunku 15,
czestotliwos¢ generowanego promieniowania wykazuje dryf w kazdym z krokoéw pomiarowych
Fig. 17. Dependence of relative frequency on time during laser tunning with step of 37.5 MHz
(half of measurement step). Data acquisition was started immediately after turning on the laser.

In opposition to results shown in fig. 15, laser frequency drifts in every measurement step
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Na rysunku 16 przedstawiono wykres czestotliwosci zaraz po wiaczeniu lasera barw-
nikowego (B) oraz taki sam pomiar rozpoczety po uptywie dwdch godzin od odstonigcia
wiagzki pompujacej laser barwnikowy (A). Jesli pomiar ksztattu linii zostalby rozpoczety
w pierwszym okresie, jak wynika z rys. 16, laser zmieniatby czesto$¢ generowanego Swia-
tta podczas kazdego, trwajacego dziewig¢ sekund kroku pomiarowego. Wida¢ takze, ze w
pierwszym okresie laser pracuje mniej stabilnie, o czym $wiadcza wicksze szumy czesto-
tliwosci pracy lasera na krzywej oznaczonej (B) na rysunku 16.

Przypadek ten zaprezentowano na rysunku 17, gdzie, analogicznie do rysunku 15,
przedstawiono kolejne odczyty czestotliwosci wzglednej podczas przestrajania lasera
z krokiem rownym 37,5 MHz. W poréwnaniu do poprzednio przedstawionego wykre-
su, pokazane warto$ci wyraznie wskazujg na dryf czestotliwosci, na ktorej pracuje
laser w kazdym z krokdéw pomiarowych.

Jak zostato to opisane w poprzednim podrozdziale, laser barwnikowy jest prze-
strajany w zakresie 30 GHz przez podanie zewngtrznego napigcia U, z przedziatu
(-5 V, 5 V). Jednak doboru kroku zmiany napiecia i co za tym idzie, rozdzielczos$ci
spektralnej, z jaka przeprowadzamy pomiar, nalezy dokona¢ z pewna ostroznoscia.
Z jednej strony zalezy nam na maksymalnie duzej rozdzielczosci dokonywanego
pomiaru ksztaltu badanej linii widmowej, limitowanej przez szerokos¢ spektralng
$wiatta lasera i btad wyznaczenia jego czgstotliwosci, z drugiej strony zbyt duza
liczba punktow pomiarowych wydtuzylaby znaczaco pomiar. Byloby to niekorzyst-
ne ze wzgledu na trudnosci z utrzymaniem jednomodowej pracy lasera barwnikowe-
go przez tak dhugi czas. Eksperymentalnie wyznaczono optymalng warto$¢ kroku
napigcia przestrajajacego laser na 0,025 V, co odpowiada przestrojeniu wiazki pod-
stawowej lasera barwnikowego o 75 MHz. Umozliwia to otrzymanie 400 punktow
pomiarowych w pelnym zakresie przestrajania lasera. Jak pokazalty liczne testy,
dalsze zwigkszanie rozdzielczosci nie poprawiato znaczaco dokltadnosci pomiarow,
natomiast przy kroku rownym 75 MHz nie sprawiato problem6éw utrzymanie stabil-
nej, jednomodowej pracy lasera.

3.5.OPTYMALIZACJA POMIARU
CZESTOTLIWOSCI WZGLEDNEJ LASERA BARWNIKOWEGO
Z UZYCIEM WARIANCJI ALLANA

W celu zapewnienia poprawnej pracy catego uktadu pomiarowego nalezy jeszcze
dokona¢ wyboru optymalnego czasu pomiaru czestotliwosci wzglednej lasera barwni-
kowego. Jak juz wspomniano, w kazdym kroku pomiarowym (przy danej czestotliwo-
$ci generowanego promieniowania laserowego) wykonywany jest za pomocg uktadu
i procedury opisany kilkukrotny pomiar czgstotliwo$ci wzglednej promieniowania
laserowego. Nalezy mie¢ jednak na uwadze, ze czas usredniania nie moze by¢ dowol-
nie dlugi. Z rachunku btedow wiemy, ze im dtuzej prowadzimy pomiar danej wielko-
sci X 1 im wigcej wynikow pomiaréw wykorzystamy do obliczenia $redniej arytme-
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tycznej, tym doktadniej t¢ wielko$¢ wyznaczymy, czyli ze wariancja mierzonej wiel-
kosci bedzie malata wraz ze wzrostem liczby pomiarow.

Jednak gdy mierzona wielkos¢ ma sktonnos$¢ do dryfowania, tzn. do stopniowego
zwigkszania (lub zmniejszania) swojej wartosci podczas przej$cia od jednego do dru-
giego kroku pomiarowego, zwigkszanie liczby pomiaréw nie umozliwia doktadniej-
szego wyznaczenie mierzonej wielkosci.
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Rys. 18. Wykres wariancji Allana dla serii pomiarow czestotliwosci
promieniowania lasera barwnikowego
Fig. 18. Allan variation plot for series of dye laser frequency measurements

Istnieje pewna skonczona liczba pomiaréw wartosci X (skonczony czas usrednia-
nia), w ktorej niepewno$¢ wartoSci mierzonej wielkoSci jest najmniejsza. Dalsze
zwigkszanie liczby pomiarow (czasu usredniania) wptywa jedynie na pogorszenie
otrzymywanych wynikow. David W. Allan [104] podat sposob na znalezienie opty-
malnego czasu usredniania, przy ktorym warto jeszcze usrednia¢ wyniki pomiaru.
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W tym celu nalezy sporzadzi¢ wykres tzw. wariancji Allana aj (k) od parametru k — licz-
by pomiaréw uwzglednianych podczas wyznaczania wartosci $redniej

M-1
) = 51 18,0 =5, KT (66)
n=0
gdzie
1 k
5,0 =22 Ko (67)
i=l1

n=0,1,..,M;M=(Nk)y-1;k=1, ..., N2,

gdzie N oznacza catkowitg dostepng liczb¢ pomiaréw danej wielkosci. Oznaczajac
jako 7 odstep czasu miedzy kolejnymi pomiarami danej wielkosci, a jako Ty catkowity
czas pomiaru N probek, optymalny czas usredniania spelnia warunek 7 < Top < Ty
i dany jest zaleznos$cig Topt = kmin7, gdzie kmin 0OZnacza warto$¢ parametru k, dla ktorego
wariancja Allana osigga minimum.

Na rysunku 18a przedstawiono przyktadowy pomiar zmiany czestotliwosci lasera
barwnikowego w czasie. Widoczny jest ewidentny dryf czgstotliwosci lasera. Rysunek
18b ilustruje zmiang wariancji Allana w funkcji parametru k. Widoczne dla k = 47
minimum funkcji odpowiada optymalnemu czasowi usredniania Top = 6 s, ktory jest
zdecydowanie dtuzszy od stosowanego w badaniach ksztattu linii czasu pomiaru cze-
stotliwosci wzglednej lasera barwnikowego wynoszacego okoto 0,3 sekundy.

4. ANALIZA ZAREJESTROWANYCH KSZTALTOW LINII WIDMOWYCH

4.1. WSTEPNE PRZY GOTOWANIE DANYCH DOSWIADCZALNYCH

Po przeprowadzeniu pomiaru ksztaltu linii za pomocg opisanego w poprzednim
rozdziale spektrometru otrzymujemy nastgpujacy zestaw danych pomiarowych: liczbe
zliczen fotopowielacza przy odstonigtej wigzce lasera — F(v), moc wiazki padajacej na
fotodetektor, ktora jest proporcjonalna do mocy wiazki laserowej padajacej na komor-
ke fluorescencyjng — M(v), liczbg zliczen fotopowielacza przy zastonietej wigzce lase-
rowej — Fi(v), na ktora sktada si¢ prad ciemny fotopowielacza oraz sygnat promienio-
wania tla w pomieszczeniu laboratoryjnym, sygnat z fotodetektora przy zastonietej
wigzce laserowej, proporcjonalny do sumy szumu detektora i mocy promieniowania
tla w pomieszczeniu laboratoryjnym — M« V), sygnat transmisji wigzki podstawowe;j
lasera barwnikowego przez pary jodu > — T( V).

Wszystkie wymienione warto$ci mierzymy w funkcji czestotliwosci wzglednej, li-
czonej wzgledem pierwszego punktu pomiarowego. Przykladowy zestaw najwazniej-
szych sygnatow przedstawiono na rysunku 19.



433

4x10° —
5 \ (@)
3x10° — i
= 2x10°
' POA
’ i A]:
1x10° — i M
0 kﬁ
0x10 T T I
o3 10000 20000 30000
N P i ®
—_
5 0.2 I
2 p—
0 10000 20000 30000
0.8 —
— —— P —
T 4 INAT T M
= i s . M s 2,
z i Vol v
— .e 5 C
] v o @
0 ' l ‘ l ' |
0 10000 20000 30000
v [MHz]

Rys. 19. Zestaw cze$ci danych uzyskiwanych podczas pomiaru ksztattu linii:
a) — sygnat fluorescencji F(v), b) — krzywa mocy wiazki laserowej M(v),
¢) — widmo transmisji dla czasteczki jodu 7(v), I-11I — linie absorpcyjne jodu
Fig. 19. Part of data set obtained during measurement of line shape:
a) — fluorescence signal F(v), b) — laser beam power curve M(v),
¢) — transmission spectrum of iodine molecule 7(v), I-1II — iodine absorption lines

W celu przystapienia do dalszej analizy zarejestrowanego profilu przechodzimy od
wzglednej skali czgstotliwosci wyznaczonej wzgledem pierwszego punktu pomiaro-
wego do innej, wzglednej skali liczb falowych wyznaczonej wzgledem potozenia nie-
zaburzonej linii ''*Cd — ¥,. W dalszej czgéci pracy przez pojecie ,,potozenie” linii
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bedziemy rozumieli liczbe falowa (lub czgstotliwos$¢) odpowiadajaca maksimum skta-
dowej lorentzowskiej tej linii. Zmiana skali czestotliwosci na skale liczb falowych nie
jest niezbedna, jednak umozliwia latwiejsze porownywanie uzyskanych wynikow
z danymi dostgpnymi w literaturze. Przeskalowania dokonujemy w dwoch krokach:
w pierwszym etapie przechodzimy do bezwzglednej skali liczb falowych, wykorzystu-
jac w tym celu zarejestrowane wraz z sygnatem fluorescencji widmo czasteczki I».
Przedstawione ono zostato na rysunku 19c¢, gdzie cyframi rzymskimi I, II i III zazna-
czono trzy wybrane linie absorpcyjne wykorzystywane w analizie. Liniom tym odpo-

wiadaja nastepujace liczby falowe: v, = 15327,6997 cm™, v, = 15328,0722 cm ™',
Vg = 153282112 cm™ [91, 92]. Niestety linie te ma strukture nadsubtelng: linie
o liczbach falowych v, i v;; maja po 15 sktadowych, natomiast linia v;; ma 21 skta-

dowych [92]. Tak wiec na wyznaczenie ich polozenia maja wplyw niedoktadnosci
wyznaczenia liczb podanych w atlasie widma jodu (wg autorow doktadnos¢ wyzna-
czenia bezwzglednego potozenia linii jodowej jest rowna 0,002 cm™') oraz niedoktad-
nosci zwigzanej z wyznaczeniem potozenia danej linii w nierozseparowym widmie I».
Oszacowanie ewentualnego maksymalnego bledu systematycznego zwigzanego
z wyznaczeniem potozenia linii [, mozemy otrzymaé wyznaczajac warto$¢ resztkowa
parametru ci$nieniowego przesunigcia badanej linii widmowe;.

W celu wykorzystania linii widma czasteczki I, jako znacznikow bezwzglednych
liczb falowych dla wiazki podwojonej, w dalszej analizie wykorzystamy podwojone
wartosci liczb falowych 27, =30655,4106 cm™, 27, =30656,1556 cm ™', 2-v,, =
30656,4336 cm ™. Po przejsciu od skali czestotliwoéci v do skali liczb falowych v
i jej przeskalowaniu wzgledem trzech linii absorpcyjnych I, otrzymujemy bezwzgled-
ng skale liczb falowych. Nastepnym krokiem jest przej$cie do skali wzglednej z zerem
przyjetym na skali liczb falowych w polozeniu liczby falowej odpowiadajacej nieza-
burzonej linii izotopu '"*Cd. Do tego celu wykorzystujemy znang liczbe falowa dla
tego przejscia v, = 30656,094 cm™' [105]. W wyniku prostego przeskalowania
otrzymujemy zestaw danych pomiarowych w zaleznosci od roznicy liczby falowej
wigzki ultrafioletowe;j lasera i liczby falowej linii 326,1 nm '*Cd.

Podczas przestrajania lasera zmienia si¢ moc wigzki laserowej, konieczna jest wigc
odpowiednia korekta zarejestrowanego profilu linii, bioragca pod uwage zalezno$é
mocy wigzki podwojonej od liczby falowej generowanego promieniowania. Najta-
twiej to zrobi¢, wykorzystujac zmierzony profil mocy (wykres b na rysunku 19), przez
ktory dzielimy zarejestrowany sygnal fluorescencji (wykres a na rysunku 19) i mno-
zymy wynik dzielenia przez moc wiazki ultrafioletowej dla liczby falowej odpowiada-
jacej maksimum linii M(V,,), tak aby zachowa¢ informacje o liczbie zliczen fotopo-
wielacza w maksimum badanej linii

Fv)

I(V)ZWM(‘Z")- (68)
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Aby wzig¢ pod uwage takze ewentualny wplyw resztkowego promieniowania
W pomieszczeniu laboratoryjnym na ksztalt badanej linii (np. $wiatto pochodzace od
kontrolek urzadzen pomiarowych, §wiecenie rozgrzanego pieca itp.), wykorzystujemy
sygnaty F,(V) i M,(V) zarejestrowane przy zastonigtej wiazce laserowej. Tak wigc

korekta zarejestrowanego ksztattu linii ma ostatecznie forme:
1) =LD=E0) 5 ). (69)
My)-M,v)

Ksztalt linii widmowej po zastosowaniu opisanej korekty, przedstawiony na ry-
sunku 20, jest punktem wyjscia do dalszej analizy.
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Rys. 20. Przykladowy profil zarejestrowanej linii 326,1 nm '*Cd zaburzonej przez ksenon
po przeprowadzeniu wstgpnej analizy danych
Fig. 20. Example of recorded profile of 326.1 nm '3Cd line perturbed by xenon after initial data analysis

4.2. ANALIZA KSZTALTU LINII

Stosowana w badaniach ksztattu linii widmowych analiza zmierzonych profili do-
$wiadczalnych I(V) polega na dopasowaniu do nich réznych profili teoretycznych,

bioracych pod uwage efekty fizyczne wplywajace na ksztatt badanej linii i wyznaczeniu
parametrow tych dopasowan. Otrzymane zaleznosci warto$ci wyznaczonych parame-
trow od koncentracji gazu zaburzajacego umozliwiaja obserwacje wplywu (lub jego
braku) poszczegoélnych efektow na obserwowany ksztatt linii. W procedurze dopaso-
wywania uzyto powszechnie stosowanego algorytmu Marquardta [106, 107]. Pomiary
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asymetrii dyspersyjnej przeprowadzono na przykladzie przejscia 5°P; — 5'Sp w parzy-
sto-nieparzystym izotopie ''*Cd. Ze wzgledu na niezerowy spin jadra (I = 1/2) wystepu-
je rozszczepienie nadsubtelne badanej linii 326,1 nm '"*Cd na dwie sktadowe odpowia-
dajace przejsciom F'=1/2 —» F"=1/2 oraz F'=3/2 — F" =1/2.

3x10° —
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Rys. 21. Profil linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez ksenon pod ci$nieniem 42 Tr, a — profil
doswiadczalny (¢) i dopasowany do niego profil teoretyczny bioracy pod uwage wszystkie sktadowe
izotopowe (—), roznice wazone D, () pomigdzy profilem doswiadczalnym a profilem teoretycznym

uwzgledniajgcym: b — jedynie 2 sktadowe nadsubtelne izotopu ''3Cd, ¢ —izotopy ''3Cd i '*Cd,
d — osiem sktadowych izotopowych o zawartosci zgodnej z tabela 1
Fig. 21. Profile of 326.1 nm '"3Cd line perturbed by xenon at pressure 42 Tr, a — exprimental (+) and
fitted theoretical profile taking into consideration all isotope components (—), weighted residuals D, (i)

between experimental and theoretical profile taking into consideration: b — only 2 hyperfine components
of '3Cd isotope, ¢ — isotopes '3Cd and '*Cd, d — eight isotope components of abundance consistent
with data in table 1
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Do zdefiniowanego wzorem (69) skorygowanego profilu doswiadczalnego dopa-
sowywano profil teoretyczny dany wzorem

L) =1, + Y 01,7~ d,). (70)

i=1

bedacy suma dopasowanych odpowiednich profili teoretycznych [,(V), gdzie d;
oznacza przesunigcie izotopowe lub nadsubtelne danej sktadowej linii, b; — nate¢zenie
danej sktadowej linii (gdzie Zibi = 1), I — natgzenie promieniowania §wiatta rozpro-

szonego. Okazalo si¢ jednak, ze po przyjeciu liczby sktadowych m = 2 (dla obydwu
sktadowych nadsubtelnych) i dopasowaniu profilu teoretycznego do danych doswiad-
czalnych otrzymano wyrazne niedopasowanie w centrum linii (przedstawiono to na
rys. 21b). Do poréwnania jakosci dopasowan uzyto tak zwanych réznic wazonych

D, (v), zdefiniowanych jako iloraz roznicy D(V) =1, (V)~1,,,(V) oraz niepewno-

$ci standardowej sygnatu w danym punkcie — u; (V) [108].

Podobne zachowanie byto widoczne takze podczas pomiaréw linii 326,1 nm '**Cd
[30, 35]. Okazato si¢ wigec konieczne uwzglednienie pozostatych, §ladowych sktado-
wych izotopowych linii Cd. Na rysunku 21c pokazano roéznice wazone D, (V) otrzy-

mane w przypadku dopasowania do danych doswiadczalnych profilu 7(v) uwzgled-

niajacego trzy linie skladowe (dwie sktadowe nadsubtelne izotopu ''*Cd i jedna
izotopu ''*Cd, ktorych taczna zawartoéé w uzytej probce kadmu wedtug producenta
wynosita 98,27%). W tym przypadku wida¢ znaczaca poprawe w stosunku do wykre-
su 21b, jednak w centrum linii w dalszym ciggu widoczne jest niedopasowanie. Wy-
kres 21d przedstawiajacy r6znice wazone D, (V'), otrzymane z uwzglgdnieniem o$miu

sktadowych izotopowych, daje najlepsze dopasowanie. W kazdym z opisywanych
dopasowan za wartosci wzgledne natgzen kazdej ze sktadowych przyjeto wartosci
sktadu procentowego uzytej probki Cd podane w ate$cie dostarczonym przez produ-
centa (wartosci te przedstawiono w tab. 1).

Tabela 1. Sktad izotopowy kadmu uzytego w pomiarach linii 326,1 nm ''*Cd
wedtug danych producenta [109]

Izotop 106 108 110 111 112 113 114 116
Zawarto$é [%] | <0,01 | <0,01 | 0,12 0,12 1,28 95.8 247 0,21

W dalszym ciagu tej pracy przez pojecie dopasowania profilu bedziemy rozumieli
dopasowanie do danych doswiadczalnych funkcji danej wzorem (70), gdzie /; oznacza
konkretny profil teoretyczny, w ktorym uwzgledniono wszystkie sktadowe izotopowe
oraz rozszczepienie nadsubtelne linii 326,1 nm izotopoéw nieparzystych (czyli przyjeto
m=10).
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W celu zbadania roli zderzen, efektow zwigzanych z korelacjg pomiedzy cisnie-
niowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii oraz wptywu mieszania linii, do danych
doswiadczalnych dopasowywano cztery rodzaje profili:

e profil Voigta (VP) — najprostszy ze stosowanych profili. Jest on symetryczny,
uwzglednia ci$nieniowe rozszerzenie i przesunigcie linii oraz zaktada brak korelacji
pomiedzy ci$nieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii. Umozliwia wyznacze-
nie szerokos$ci sktadowej dopplerowskiej yp, szerokosci sktadowej lorentzowskiej
oraz cisnieniowego przesunigcia linii A,

e asymetryczny profil Voigta (AVP) — profil uwzgledniajacy asymetri¢ dyspersyj-
ng (opisujacg zarowno zderzeniowa jak i zwigzang z efektem mieszania linii), w kto-
rym oprocz parametrow jp, yp i A dopasowywany jest takze parametr asymetrii y,

e zalezny od predkosci profil Voigta (SDVP) — uwzgledniajacy efekt korelacji
pomigdzy ci$nieniowym a dopplerowskim rozszerzeniem linii,

e zalezny od predkosci asymetryczny profil Voigta (SDAVP) — uwzgledniajacy za-
rowno efekty zwigzane z korelacjg pomiedzy cisnieniowym a dopplerowskim rozsze-
rzeniem linii, jak 1 asymetri¢ profilu.

Ostatni z wymienionych profili — SDAVP — jest dany wzorem (46).

Numerycznie wygodniejsze jest jednak uzycie profilu SDAVP w postaci podanej
przez m.in. Ciuryto [110]

400

Ispavp (@) = ﬁ j e xx {arctan[A(x)] + w In[1+ 4* (x)]}dx , (7D

D %
gdzie

A(x) = w—-o,—ABs(a;x)+xwp, ‘

(72)
%BW (a;x)

Wielkos¢ wp, =ayv,, /c jest zwiazana z szerokoscig sktadowej dopplerowskiej

profilu linii y» zaleznos$cia:

YD
w;, = . 73
D= (73)

Funkcje By (a;x), By, (a;x), B, (a;x) opisuja zaleznos¢ szerokoSci lorentzow-

skiej jz, przesunigcia ci$nieniowego A i asymetrii ¥ od predkosci emitera. Sg one
funkcjami stosunku masy zaburzacza do masy emitera o oraz pre¢dkosci zredukowanej
emitera x, danej wzorem

X=— (74)
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gdzie

V,, =2k;T/m,, .

W dalszej czg$ci pracy funkcje te bedg nazywane funkcjami SD (ang. speed—
dependent). Podobnie jak i w przypadku wzoru (46), po wprowadzeniu kilku uprosz-
czeh ( By (a;x)=Bs(a;x)=B,(a;x)=1 1 y = 0, oraz obydwu jednoczesnie), ze wzo-
ru (71) mozemy otrzyma¢ wyrazenia odpowiednio na profile AVP, SDVP i VP. Wy-
znaczenie wartosci funkcji B, (a;x), By(a;x), By(a;x) wymaga zatoZenia
okreslonej postaci energii oddzialywania pomigdzy emiterem i zaburzaczem.

Do pokazania réznic migdzy wymienionymi profilami teoretycznymi przeprowa-
dzono prostg symulacje numeryczng. Wygenerowano ksztatty linii '*Cd, uzywajac
wszystkich rozwazanych profili VP, AVP, SDVP i SDAVP oraz zakladajac funkcje
By (a;x) 1 By (a;x) odpowiadajace uktadowi Cd—Xe z zatoZzeniem potencjatu van
der Waalsa. Do uproszczenia obrazu ustalono liczbe sktadowych linii réwng 2, tak aby
modelowaty jedynie obydwie sktadowe nadsubtelne linii 326,1 nm izotopu '*Cd, co
odpowiada przyjeciu m = 2 we wzorze (70) oraz uwzglednieniu odpowiednich natezen
z tabeli 1. Parametry yp, . oraz y wybrano tak, aby odpowiadaty warto$ciom otrzy-
manym z pomiaréw dla ciSnienia gazu zaburzajacego rownego 49,3 Torr (co odpo-
wiada koncentracji 15,65x10'7 atom-cm ). Nastepnie wykreslono réznice pomigdzy
obliczonymi profilami VP, AVP i SDVP a obliczonym profilem SDAVP. Wyniki
obliczen przedstawiono na rysunku 22. Wykres 22b pokazuje wyrazne rdéznice w cen-
trum pomiedzy profilami SDAVP i VP, z ktorych pierwszy uwzglednia efekty spowo-
dowane zalezno$cia parametrow ksztattu linii od predkosci emitera oraz asymetrie,
natomiast drugi zupelnie pomija te efekty.

Jesli popatrzymy na wykres 22¢, widzimy, ze charakter roznic jest podobny do
roznic migdzy profilami VP i SDAVP. Poniewaz te roznice wykreslono dla profili
AVP i SDAVP, mozemy je zinterpretowaé jako wplyw efektow korelacji miedzy
dopplerowskim a ci$nieniowym rozszerzeniem linii na obserwowany profil linii.
Wida¢, ze objawiaja si¢ one gtdéwnie w centrum linii oraz, poréwnujac ich wielko$¢
z wielko$cig r6znic na wykresie 22b, mozemy stwierdzi¢, ze ewentualny wplyw
efektow korelacyjnych na ksztatt linii jest duzo wigkszy od wptywu asymetrii dys-
persyjnej. Potwierdzeniem tego sa roznice przedstawione na wykresie 22d, gdzie
wyraznie wida¢ asymetri¢ profilu SDAVP na skrzydtach linii, jednakze wielko$¢
roznic jest okoto dziesieciokrotnie mniejsza. Nasuwajacym si¢ wnioskiem jest
stwierdzenie, ze aby prawidtowo opisa¢ ksztalt linii, gdy wystepuje asymetria dys-
persyjna, konieczne bedzie uzycie profilu dobrze oddajacego korelacje pomigdzy
dopplerowskim a ci$nieniowym rozszerzeniem linii, a to jest zwigzane ze znajomo-
$cig energii oddziatywania.
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Rys. 22. Symulacja numeryczna profilu linii 326,1 nm ''3Cd zaburzonego ksenonem
pod ci$nieniem 49,3 Tr: a) wygenerowany profil SDAVP, b) réznice R(1) migdzy profilami

VP iSDAVP, ¢) réznice R(v) pomigdzy profilami AVP i SDAVP,
d) réznice R(v) pomigdzy profilami SDVP i SDAVP

Fig. 22. Numerical simulation of profile of 326.1 nm ''*Cd line perturbed by xenon
under pressure 49.3 Tr: a) generated SDAVP profile, b) differences R(1) between

VP and SDAVP profiles, c) differences R(v) between AVP and SDAVP profiles,
d) differences R(i7) between SDVP and SDAVP profiles

4.3. OCENA JAKOSCI DOPASOWANIA

Po wykonaniu dopasowania profilu teoretycznego ,(v) do zmierzonego ksztattu

linii 7__ (V) zachodzi potrzeba oceny jakosci dopasowania. Pod uwage nalezy wzigé

exp
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zarowno poprawnos¢ zatozonego modelu i wynikajacego z niego profilu teoretyczne-
go, jak i takie zagadnienia, jak oszacowanie niepewnoS$ci standardowej zwigzanej
z pomiarem czy kwesti¢ niezaleznosci od siebie poszczegélnych wynikow. Pominie-
cie jednego lub kilku z tych czynnikéw moze prowadzi¢ do btednej oceny i interpreta-
cji otrzymanych dopasowan.

W prowadzonej analizie ksztaltu linii dopasowanie profili teoretycznych do da-
nych doswiadczalnych wykonano z uzyciem metody najmniejszych kwadratow, ko-
rzystajac z algorytmu Marquardta. W takim przypadku najbardziej popularng metoda
oceny jako$ci dopasowania jest test y°. Poniewaz symbol y zwyczajowo jest uzywany
do oznaczenia parametru asymetrii ksztattu linii, w dalszej cze$ci pracy test ten bedzie
nazywany testem Chi* oraz wyznacznikiem jakosci dopasowania bedzie warto$¢ Chi’.
Test Chi* méwi nam, czy na danym poziomie istotnosci mozemy przyjaé hipoteze, ze
dane doswiadczalne sg dobrze opisywane zalozonym profilem. Jest tak, jesli spetniony
jest warunek [111]

ChiZ,, < Chiy(n—r), (75)

gdzie Chifxp jest warto$cig zmiennej Chi* otrzymang z dopasowania, natomiast

Chil(n—r) jest krytyczng wartoscig tej zmiennej dla poziomu istotnosci « i liczby

stopni swobody n — r, gdzie n jest liczba punktow pomiarowych, » liczbg niezaleznie

2
exp

dopasowywanych parametrow, natomiast liczba Chi__ dana jest wzorem

. 2
ChiZ, = Z_Z . (76)

Symbol & zostat tutaj uzyty do oznaczenia réznicy miedzy profilem eksperymen-
talnym a teoretycznym dla kazdego z punktow pomiarowych, a aiz oznacza wariancj¢

rozktadu btedow pomiarowych w i-tym punkcie pomiarowym. Warto zauwazy¢, ze

2

test ten daje nam wiarygodne wyniki, jesli wielkos¢ Chigy,

(76) jest rzeczywiscie

opisana rozktadem Chi?, a co za tym idzie gestos¢ prawdopodobienstwa rozktadu bte-
dow pomiarowych & jest dana rozktadem normalnym. Ponadto we wzorze (76) wy-
stepuje wielkos$¢ o;, ktora w przypadku dopasowywania profilu teoretycznego do da-
nych doswiadczalnych jest estymowana przez niepewno$¢ standardows u;, z jaka
dokonano pomiaru w danym punkcie pomiarowym. W przypadku niepoprawnego

oszacowania btedow eksperymentalnych uzyskana warto$¢ ChijXID bedzie takze nie-

prawidtowa. Tak wiec warunkami koniecznymi do zastosowania testu Chi* do oceny
jakos$ci dopasowania profilu teoretycznego do danych do$wiadczalnych sa: wystepo-
wanie tylko bledow przypadkowych oraz odpowiednie oszacowanie niepewnosci
standardowe;j u;.
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Rys. 23. Profil linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez argon pod ci$nieniem 197 Tr:
a — profil doswiadczalny (¢) i dopasowany do niego profil teoretyczny SDAVP (—),
b —r6znice D(v') pomigdzy profilem doswiadczalnym a dopasowanym profilem teoretycznym,

(c) roznice wazone D, (v) pomigdzy profilem doswiadczalnym a dopasowanym profilem teoretycznym

Fig. 23. Profile of the line 326.1 nm '"3Cd perturbed by argon under pressure 197 Tr:
a — experimental profile (*) and fitted theoretical SDAVP profile (—),
b —residuals D(7) between experimental profile and fitted theoretical profile,

¢ —residuals D (1) between experimental profile and fitted theoretical profile

Nalezy jednak zauwazy¢, ze ocena jakosci dopasowania nie moze si¢ opierac je-
dynie na tym kryterium. Na przyktad w przypadku wykonania pomiarow, ktore nie sa
niezalezne od siebie i proby dopasowania do nich krzywej teoretycznej mozemy
otrzyma¢ pozytywny wynik testu Chi”, pomimo ewidentnego niedopasowania. Konse-
kwencja tego moze by¢ wyciagniecie btgdnych wnioskow co do poprawnosci zasto-
sowanego modelu.

W analizie ksztaltow linii widmowych pomocna jest wizualna ocena dopasowania
poszczegdlnych profili teoretycznych do danych dos§wiadczalnych. Najprostsza meto-
da moze by¢ wykorzystanie roznic mi¢dzy nimi
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D7) =1, (") ~1,(7). (77)

Na rysunku 23 przedstawiono przykladowy pomiar ksztattu linii 326,1 nm '*Cd
zaburzonej argonem dla cis$nienia zaburzacza 197 Tr. Na rysunku 23b wykres$lono
réznice pomi¢dzy dopasowanym profilem a danymi do$wiadczalnymi. Uzycie po-
wszechnie stosowanej w badaniach ksztattow linii réznicy D(V) uwypukla przede
wszystkim niedopasowania w okolicach centrum linii, natomiast nie eksponuje ona
odstepstw dopasowywanego profilu od danych doswiadczalnych na skrzydtach linii.
Jest to szczegolnie niekorzystne w badaniach asymetrii linii, poniewaz objawia si¢ ona
glownie na skrzydtach badanej linii widmowej, jak pokazano np. na rysunku 22d.
Z tego wzgledu wskazane jest stosowanie tzw. roznic wazonych D, (V), zdefiniowa-

nych jako iloraz réznicy D(V) oraz niepewnosci standardowej danego sygnatu
w danym punkcie — u(v') [108]

Iexp (‘7) - I[ (‘7)

) (78)

Du (‘7) =

Na rysunku 23c przedstawiono réznice wazone. Oddaja one niedopasowania na
dalekich skrzydtach linii widmowej w takim samym stopniu jak w centrum linii, co
umozliwia doktadng analiz¢ dopasowania w tych obszarach linii.

Aby pokaza¢ shusznos¢ takiego podejscia, wykonano prosty eksperyment nume-
ryczny. Wygenerowano profil SDAVP linii 326,1 nm '"*Cd zaburzonej przez argon
pod cisnieniem 42 Tr. W tym przypadku dla uproszczenia sytuacji wybrano izotop
"4Cd — jest to pojedyncza linia bez struktury nadsubtelnej. Nastepnie do obliczonych
wartosci dodano szum gaussowski o wartosci sredniej réwnej zeru i wariancji u, od-
powiadajacej niepewnosci standardowej pomiaru fluorescencji w naszym ekspery-
mencie. Do tak otrzymanych danych pseudo-do$wiadczalnych dopasowano za pomo-
cg algorytmu Marquardta ten sam profil teoretyczny. Wyniki przedstawiono na
rysunku 24.

Podobnie jak w przypadku danych z pomiaru widaé, ze uzycie réoznic wazonych
D, (V) umozliwia lepsza ocene¢ jakosci dopasowania poza centrum linii niz uzycie
zwyklych réznic D(V). Dodatkowo warto zauwazy¢, ze przedstawione na rysun-

ku 24c réznice wazone mieszczg si¢ w granicach +3u, co jest spowodowane tym, ze
do generacji tego profilu uzyliémy szumu gaussowskiego o wariancji rownej u?.
W przypadku dopasowania profilu teoretycznego do danych do$wiadczalnych, jesli
otrzymane warto$ci roznic wazonych sa duzo wigksze lub duzo mniejsze niz 3u, ozna-
cza to niedoszacowanie lub przeszacowanie niepewnosci przypadkowych lub wyste-
powanie innych zrodel niepewnosci.
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Rys. 24. Symulacja profilu linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez argon pod ci$nieniem 42 Tr:
a — profil pseudodo$wiadczalny wygenerowany przy uzyciu profilu SDAVP z dodanym szumem
gaussowskim () i dopasowany do niego profil teoretyczny SDAVP(—), b — réznice D(V) miedzy
profilem pseudodoswiadczalnym a dopasowanym profilem teoretycznym, ¢ — réznice wazone D, (V)

pomiegdzy profilem pseudo-doswiadczalnym a dopasowanym profilem teoretycznym
Fig. 24. Simulation of profile of the 326.1 nm '*Cd line perturbed by argon under pressure of 42 Tr:
a — pseudo-experimental profile generated with SDAVP profile with Gaussian noise added (¢) and
fitted theoretical SDAVP profile SDAVP(—), b — residuals D(V) between pseudo-experimental and

theoretical profile, ¢ — weighted residuals D, (V') between pseudo-experimental and theoretical profile

Warto$ci do§wiadczalne natgzenia badanej linii w naszym eksperymencie wyzna-
czane sg wedlug wzoru (69). Tak wigc niepewnos¢ standardowg zarejestrowanego
sygnatu, niezb¢dna do obliczenia réznic wazonych D, (V), w kazdym z punktéw mo-

zemy oszacowac, korzystajac ze wzoru
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2 2
.~ M(,) 2 oy 2 oy [[FO=FEOIMET,) | 12 o2 o0 (79
u(v) \/[M(V)—M,(V)J [uF<v>+uF,(v)]+( M) M) J[uM(vHuM[(v)] (79)

gdzie u,, (V) jest niepewnoscig standardowa My, (V). Sygnat F(V) itlo F (V) sa

rejestrowane za pomocg metody zliczen fotondw i podlegaja rozktadowi Poissona, wigc
ich niepewnosci standardowe u.(V) 1 u F, (V) rowne s3 pierwiastkom kwadratowym

tych wielkosci: u,(V)=,/F(V) oraz up (V)=4F(V) . Niepewnosci M(v,) nie bie-
rzemy pod uwage, gdyz wszystkie punkty doswiadczalne sa mnozone przez t¢ sama
warto$¢ M (v, ). We wzorze (79) mozna takze poming¢ wartosci M, (V) i ”L, "),

poniewaz majg one pomijalnie maty wplyw na ostateczng warto$¢ niepewnosci.

Warto jednak zwroci¢ uwage, ze poprzedni wzor byltby stuszny tylko w przypad-
ku, gdyby wartosci liczb falowych (lub czestotliwosci) byly wyznaczone doktadnie
lub niepewno$¢, z jaka bylyby wyznaczone, bytaby pomijalna. W naszym przypadku
jednak warto$ci liczb falowych, jak to wida¢ na rysunku 15, zostaly wyznaczone
z okreslong niepewnoscia pomiarows.

Aby sprawdzié, jak wptywa to na wykres rdéznic wazonych, przeprowadzono sy-
mulacje w sposob podobny do tej przedstawionej na rysunku 24 z tg rdznicg, ze
w generacji naszego pseudodoswiadczalnego profilu oprocz szumu gaussowskiego
dodanego do obliczonych wartosci ,,sygnatu”, do wartosci liczb falowych dodano
takze szum gaussowski o wariancji odpowiadajacej niepewnosci standardowej po-
miaru czestotliwosci lasera w naszym uktadzie pomiarowym podniesionej do kwa-
dratu. Na rysunku 25 przedstawiono wyniki symulacji dla linii 326,1 nm '"*Cd zabu-
rzonej argonem pod cisnieniem 42 Tr. Na pierwszym z wykresow r10znic
przedstawiono zwykte roznice D(V), na drugim réznice wazone D, (V), biorac pod
uwage jedynie btad wyznaczenia wartosci sygnatu w danym punkcie pomiarowym
(zgodnie ze wzorem (79)). Zaobserwowac¢ mozna odstepstwa od zatozonego profilu
pojawiajace si¢ na bliskich skrzydtach linii. Spowodowane jest to wtasnie blgdami
w wyznaczeniu wartosci liczb falowych, ktoére maja najwigkszy wptyw na rejestro-
wany sygnal w tych rejonach linii, w ktoérych nachylenie profilu linii jest najwigk-
sze. Aby uwzgledni¢ w obliczeniach niepewnosci ten efekt, mozna do niepewnosci
pomiaru sygnatu w kazdym punkcie doda¢ niepewno$¢ wynikajaca z wyznaczenia
liczby falowej w tym punkcie.

Przyczynek wnoszony przez niepewno$¢ wyznaczenia liczb falowych do catkowi-
tej niepewnosci pomiaru mozna przyblizy¢ za pomoca wzoru

~ 2
Uy (V) = (%] ui (v, (80)
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Rys. 25. Symulacja profilu linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez argon pod ci$nieniem 42 Tr,
a — profil pseudo-doswiadczalny wygenerowany z uzyciem profilu SDAVP z dodanym szumem
gaussowskim zaréwno do natezenia sygnatu, jak i do wartosci liczb falowych (¢) i dopasowany do niego
profil teoretyczny (—), b —réznice D(v), ¢ —réznice wazone D, () obliczone z wykorzystaniem wag

danych wzorem (79), d — réznice wazone D, (i) obliczone z wykorzystaniem wag danych wzorem (81)

Fig. 25. Simulation of profile of the 326.1 nm '*Cd line perturbed by argon under pressure of 42 Torr,
a — pseudo-experimental profile generated with SDAVP profile with gaussian noise added both to
intensity of the signal and to values of wavenumbers () and fitted theoretical SDAVP profile (—),
b —residuals D(i7), ¢ — weighted residuals D, (i) calculated using weights given by formula (79),

d — weighted residuals D, (v) calculated using weights given by formula (81)
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Rys. 26. Symulacja profilu linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez argon pod ci$nieniem 42 Tr,
oznaczenia jak na rysunku 25
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Fig. 26. Simulation of profile of the 326.1 nm ''3Cd line perturbed by argon under pressure of 42 Torr,

symbols like in figure 25
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a niepewnos$¢ zarejestrowanego natezenia $wiatta /_ (V) bedzie dana wzorem

exp

Mf(7)=\/u v )+( eg’( )j uy (V) (81)

gdzie u, (V) oznacza niepewno$¢ standardowg zwigzang z pomiarem fluorescencji

(dana wzorem (79)), a u; (V) jest niepewnoscia standardowa pomiaru liczby falowe;j

w danym punkcie pomiarowym. Réznice wazone wyliczone w ten sposob wykorzy-
stano podczas obliczania r6znic pomig¢dzy profilem pseudodo$wiadczalnym i dopaso-
wanym profilem teoretycznym przedstawionym na rysunku 25d. Widoczny jest tutaj
brak oscylacji wystepujacych w obszarze bliskich skrzydet linii pojawiajacych sie
w przypadku nieuwzglednienia niepewno$ci wyznaczenia liczby falowej v . Ponadto
roznice mi¢dzy dopasowaniem a symulowanymi wynikami do$wiadczalnymi miesz-
czg sie¢ w zakresie od —3u do 3u, co jest zgodne z zalozeniem przyjetym w generowa-
niu tych danych.

Podobny eksperyment numeryczny mozemy wykona¢ dla linii 326,1 nm izotopu
'3Cd o takim samym ci$nieniu (42 Tr) argonu jako gazu zaburzajacego. Wyniki sy-
mulacji przedstawiono na rysunku 26. Takze i tutaj sg widoczne oscylacje réznic wa-
zonych w obszarach o duzym pochyleniu zbocza linii w przypadku nieuwzglednienia
niepewnos$ci pomiaru czestosci. Po ich uwzglednieniu oscylacje przestaja by¢ widocz-
ne. Na rysunku 27 przedstawiono przykladowy wynik pomiaru linii 326,1 nm '*Cd
zaburzonego ksenonem pod cisnieniem 106 Tr. Widzimy, ze przy nieuwzglednieniu
btedu wyznaczenia czgstotliwosci odstgpstwa od dopasowanego profilu maja podobny
charakter do odstepstw otrzymanych z opisanej symulacji. Na rysunku 27d przedsta-
wiono réznice wazone D, (V) z wagami okre$lonymi wzorem (81). Warto zauwazy¢,
ze wartosci roznic wazonych ogélnie zawieraja si¢ w przedziale (—3; 3). Oznacza to,
ze rozktad odstgpstw profilu eksperymentalnego /., (V) od dopasowanego profilu
teoretycznego I(V) jest dobrze opisywany rozktadem normalnym o warto$ci $redniej
rownej zeru i wariancji rownej . Swiadczy to o prawidlowym oszacowaniu catkowi-
tej niepewnosci standardowej wyznaczenia natezenia $§wiatla dla kazdego z punktow
pomiarowych, a wigc takze o prawidlowym oszacowaniu przyczynkéw do catkowitej
niepewnos$ci pomiarowej pochodzacych od wszystkich czynnikow majacych wptyw
na wynik pomiaru. Zgodnie ze stwierdzeniem z poczatku rozdziatu, w przypadku nie-
doszacowania lub przeszacowania niepewnosci standardowej pomiaru wyrazenie /0
miatoby nieprawidlowg warto$¢, podobnie jak wartos§¢ Chifxp dana wzorem (76) i co

za tym idzie, wyniki testu Chi’ nie bylyby wiarygodne.
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Rys. 27. Profil linii 326,1 nm ''3Cd zaburzonej przez ksenon pod ci$nieniem 106 Tr:
a — profil do$wiadczalny (¢) i dopasowany do niego profil teoretyczny (—), b — réznice D(V),
¢ —roznice wazone D, (V) z wykorzystaniem wag danych wzorem (79),
d —roznice wazone D, (V) z wykorzystaniem wag danych wzorem (81)
Fig. 27. Profile of the 326.1 nm ''*Cd line perturbed by xenon under pressure of 106 Tr:
a — experimental profile (¢) and fitted theoretical profile (—), b — residuals D(V),

¢ — weighted residuals D, (') calculated using weights given by formula (79),
d — weighted residuals D, (V) calculated using weights given by formula (81)



450

1.2x10° —
3 (@)
;:' -
g
= 8.0x10° —
4.0x10° —
0.0X1Ua T | T | T | T 1
-0.4 -0.2 0 0.2 0.4
1600 —
] (b)
1200 —
- 800 —|
= i
£ 400 —
0 ' I ' I ' I ' |
-0.4 -0.2 0 0.2 0.4
6000 —
(©)
4000 —
E ]
g 2000 —
-
E ]
0 ' I ' I ' I ' |
-0.4 -0.2 0 0.2 0.4

v-v, [cm’]

Rys. 28. Profil linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej przez ksenon pod ci$nieniem 42 Tr:
a — profil doswiadczalny (*) i dopasowany do niego profil teoretyczny (—),

b — wktad do niepewnosci catkowitej pomiaru pochodzacy z niepewnosci pomiaru natgzenia
fluorescencji, obliczony wedtug wzoru (79), ¢ — wktad do niepewnosci catkowitej pomiaru
pochodzacy z niepewnos$ci pomiaru czgstosci lasera, obliczony z (80)

Fig. 28. Profile of the 326.1 nm '"*Cd line perturbed by xenon under pressure of 42 Tr:

a — experimental profile () and fitted theoretical profile (—), b — contribution in total uncertainty
of the measurement originating from uncertainty of fluorescence measurement,
counted with formula (79), ¢ — contribution in total uncertainty of the measurement originating
from uncertainty of laser beam frequency measurement, calculated from formula (79)
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Mozemy przyjrze¢ si¢ wkladom poszczegdlnych niepewnosci standardowych
zwigzanych odpowiednio z pomiarem nat¢zenia fluorescencji, jak i pomiarem liczby
falowej generowanego przez uktad laserowy promieniowania we wzorze (81).

Okazuje sie, ze dla niskich cisnien, a co za tym idzie stromych profili rejestrowa-
nego ksztaltu linii, niepewno$¢ standardowa pomiaru czestotliwosci ma wigkszy
wplyw niz niepewno$¢ zwigzana z pomiarem natezenia fluorescencji (patrz rys. 28).
Wplyw ten oczywiscie zmniejsza si¢ wraz ze wzrostem ci$nienia gazu zaburzajacego.

Podsumowujac, nalezy podkresli¢, ze uwzglednienie niepewnosci standardowe;j
pomiaru czestotliwosci lasera nie poprawia samych wynikéw dopasowan. Umozliwia
ono jednak prawidlows oceng ich poprawnoéci zaréwno za pomocy testu Chi?, jak
i oceny wizualnej. Dzigki temu mozliwa jest ocena poprawnos$ci oszacowania niepew-
nosci pomiarowej, co umozliwia takze kontrole poprawnos$ci pracy uktadu pomiaro-
wego.

4.4. DOPASOWYWANIE PROFILU DO POLOZONYCH BLISKO SIEBIE
SKEADOWYCH LINII WIDMOWE]

Metoda Marquardta [106, 107] znajdowania globalnego minimum w wielowymia-
rowej przestrzeni parametréw dopasowywanej funkcji jest metoda ogdlnie znang
1 byta uzywana wielokrotnie do dopasowywania ksztalttéw linii widmowych, takze we
wczesniejszych pomiarach uktadow Cd—gazy szlachetne oraz Cd—gazy molekularne.
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Rys. 29. Warto$ci dopasowanej szerokosci sktadowej lorentzowskiej 2 ksztattu linii ''3Cd
zaburzonej Xe w zalezno$ci od ustalonej szerokosci sktadowej dopplerowskiej
dla ci$nienia ksenonu réwnego 49,3 Tr (jz1) oraz 251 Tr (j12)
Fig. 29. Fitted values of Lorenzian width y. of shape of ''3Cd line perturbed by Xe depending
on fixed Doppler width yp for xenon pressure equal to 49.3 Tr (y21) and 251 Tr (y22)
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W wartosciach poczatkowych parametrow dopasowywanej funkcji bliskich warto-
sciom rzeczywistym (jak bliskie warto$ci sg wartosciami wystarczajgco bliskimi zale-
zy m.in. od koncentracji gazu zaburzajacego czy stopnia skomplikowania dopasowy-
wanego profilu) metoda ta jest szybkozbiezna. Jednak nawet w przypadku analizy
pojedynczej linii z uzyciem profilu SDAVP pojawiaja si¢ niekorzystne ze wzgledu na
zbiezno$ci 1 niezawodnosci dopasowania efekty: zachodzi korelacja pomiedzy dopa-
sowywang szerokoscig dopplerowska i asymetrig, a dodatkowo dla wysokich koncen-
tracji gazu zaburzajacego wyznaczana z dopasowania warto$¢ szerokosci skladowej
dopplerowskiej y» staje si¢ coraz gorzej okreslona. Ten ostatni efekt spowodowany
jest tym, ze ksztalt linii przy duzych koncentracjach zaburzacza ma charakter coraz
bardziej lorentzowski, ze zmniejszajaca si¢ rola sktadowej dopplerowskiej. Przykta-
dem mogg by¢ badania ksztattu linii 422,7 nm Ca zaburzonej przez gazy szlachetne
wykonane przez grupe Lewisa [94, 112]. Podczas analizy bardziej skomplikowanych
uktadow, opisywanych funkcjami o duzej liczbie parametrow, sytuacja si¢ komplikuje
jeszcze bardziej, czego przyktadem moze by¢ opisany w niniejszej pracy uktad dwoch
linii (dwie sktadowe nadsubtelne linii 326,1 nm '*Cd). Dla wiekszych koncentracji
zaburzacza nastegpuje nakladanie si¢ obydwu linii, co powoduje silniejsza wzajemna
korelacje pomigedzy niektorymi dopasowywanymi parametrami. Na rysunkach 29-31
przedstawiono przyktadowe wyniki dopasowan profilu SDAVP do wynikéw pomiaru
ksztattéw linii 326,1 nm '*Cd zaburzonej ksenonem pod ci$nieniem odpowiednio
49,3 1 251 Tr. Na pierwszym z rysunkow przedstawiono otrzymane wartosci szeroko-
$ci sktadowej lorentzowskiej y w zaleznosci od ustalonej (statej podczas dopasowy-
wania) wartos$ci szerokos$ci sktadowej dopplerowskiej sp.
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Rys. 30. Wartoséci dopasowanej warto$ci parametru asymetrii y1 ksztattu linii '3Cd zaburzonej Xe
w zaleznosci od ustalonej szerokos$ci sktadowej dopplerowskiej y» dla ci$nienia ksenonu
rownego 49,3 Tr oraz 251 Tr
Fig. 30. Fitted values of asymmetry parameter y1 of shape of ''3Cd line perturbed by Xe depending on
fixed Doppler width j» for xenon pressure equal to 49.3 Tr and 251Tr
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Rys. 31. Wartosci dopasowanej warto$ci parametru asymetrii y» ksztattu linii ''*Cd zaburzonej Xe
w zaleznosci od ustalonej szerokos$ci sktadowej dopplerowskiej dla ci$nienia ksenonu rownego
49,3 Tr oraz 251 Tr
Fig. 31. Fitted values of asymmetry parameter > of shape of ''*Cd line perturbed by Xe depending
on fixed Doppler width yp for xenon pressure equal to 49.3 Tr and 251 Tr
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Rys. 32. Zalezno$¢ roznicy pomiedzy parametrem Chi* a warto$cig minimalng Chifxp dopasowania

od ustalonej wartosci parametru sktadowej dopplerowskiej y». Przedstawiono zaleznosci dla trzech
ci$nien gazu zaburzajacego z zakresu 49,5-251 Tr
Fig. 32. Dependence of difference between Chi? parameter and minimum value of fitted profile’s
Chiezxp _on fixed value of Doppler width y». Dependences for three pressures of perturbing gas

from range of 49.5-251 Tr are presented
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Wyniki wskazuja wyrazng korelacj¢ dopasowanej szerokosci sktadowej lorent-
zowskiej z szerokoscig sktadowej dopplerowskiej yp, jednak jest ona znacznie silniej-
sza dla wyzszego ci$nienia (251 Tr). Wynik ten jest zgodny z wcze$niej wspomnia-
nymi wynikami Lewisa i innych dla uktadu Ca-Ar [112], jednak w tym przypadku
zachowanie to staje si¢ widoczne przy nizszym cisnieniu gazu zaburzajacego. Na ry-
sunkach 30 oraz 31 przedstawiono warto$ci dopasowanych parametrow asymetrii
dyspersyjnej 1 i y» ksztaltu linii 326,1 nm ''*Cd zaburzonej Xe w zaleznoéci od usta-
lonej szerokosci sktadowej dopplerowskiej yp. Otrzymane wyniki wskazuja na silng
korelacje parametréw obydwu asymetrii 1 szerokosci dopplerowskiej y», ponadto sa
one w podobnym stopniu skorelowane zarowno dla niskiego (49,3 Tr), jak i wysokie-
go ci$nienia (251 Tr). Poniewaz warto$¢ Chi;qo jest gtownym kryterium poszukiwania
minimum globalnego w metodzie Marquardta, zachowanie si¢ tej wartosci przy zmia-
nie poszczegblnych parametréw dopasowania determinuje szybkos$¢ zbiegania metody
do globalnego minimum. Na rysunku 32 przedstawiono wykresy wzrostu warto$ci
Chi® podczas ustalania kolejnych wartoéci szerokosci dopplerowskiej z zakresu od
51,5 do 57,5-10° cm ™' z krokiem 0,2-107 cm™' (jako wartoéé zerowa przyjeto mini-
malng wartos¢ Chi ezxp _ otrzymang po dopasowaniu profilu teoretycznego ze zmienia-

nym parametrem jp). W tym wypadku widoczny jest spadek wzrostu warto$ci Chi ezxp
przy zmianie parametru j)p wraz ze wzrostem ci$nienia gazu zaburzajacego.

W przypadku najnizszego ci$nienia ChiezXID wzrosto maksymalnie o okoto 1136, pod-
czas gdy dla najwyzszego ci$nienia maksymalny wzrost warto$ci ChiezXp wyniost 9,1,

W przypadku wyznaczania minimum lokalnego dla parametrow asymetrii obydwu
sktadowych nadsubtelnych yi1 1 y», ktorych wpltyw na otrzymany ksztalt linii jest stosun-
kowo maty (asymetria zmienia ksztatt linii o mniej niz 1%), dwuwymiarowa przestrzen

parametrow i i y» jest stosunkowo ,,ptaska” wzgledem Chi;qo (co zostato pokazane na
rysunkach 33 i 34). Podobnie jak dla poprzednich wykreséw przedstawiono tutaj dwa
skrajne przypadki: ci$nienie gazu zaburzajacego, rowne 49,3 Tr i 251 Tr. Dla kazdego

z tych ci$nient wykonano dwuwymiarowg mape wartosci Chi . w zalezno$ci od ustalo-

Xp
nych parametrow asymetrii obydwu sktadowych nadsubtelnych. Parametry y oraz p»

zmieniano w zakresie od —0,020 do 0,020 z krokiem 0,01, co dato tacznie 1600 wartosci
ChiZ . W przypadku niskiego ci$nienia przy zmianie wartosci ktorego$ z parametrow

exp

asymetrii Chiezxp stosunkowo szybko zwigksza swoja warto$¢, co przektada sie na dobre

dziatanie algorytmu Marquardta. W drugim wypadku (rys. 33 i rys. 35) ChiezXp zmienia

swoja warto$¢ w bardzo matym stopniu. Nalezy zwroci¢ uwage na zmiang skali pomig-
dzy rysunkami 34 i 35. Maksymalna zmiana wartos$ci Chifxp w przypadku niskiego
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ci$nienia na catej powierzchni parametrdw y1 i y» odpowiada zmianie warto$ci ChiezXp

w obszarze wewnatrz czterech pierwszych poziomic zaznaczonych na ptaszczyznie
parametrow y oraz y» w przypadku cisnienia 251 Tr (rys. 35).

“iuvuuusuuauLue:
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Rys. 33. Wykres zalezno$ci parametru Chiezxp otrzymanego z dopasowania profilu SDAVP

do danych do$wiadczalnych od ustalonych wartosci parametrow asymetrii sktadowych nadsubtelnych
izotopu '"3Cd y1 1 y2. Powierzchnia A odpowiada ci$nieniu gazu zaburzajgcego rownemu 49,3 Tr,
powierzchnia B odpowiada ci$nieniu 251 Tr
Fig. 33. Dependence of Chiezxpmm parameter obtained from fit of SDAVP profile to experimental data

on fixed values of asymmetry parameters y1 and y» of hyperfine components ''*Cd isotope. Area
A corresponds with perturbing gas pressure 49.3 Tr, area B corresponds with pressure 251 Tr

Dodatkowo ksztalt konturéw ograniczajacych obszary o okreslonych wartosciach
Chi’, w tym drugim przypadku wskazuje na korelacje parametréw asymetrii (rys.

exp

35). Tak wigc, podczas wyznaczania parametru asymetrii dla wyzszych cisnien gazu
zaburzajacego nalezy zwrdci¢ uwage na zachowanie dopasowywanych parametréw
ksztattu linii. Poniewaz wraz ze wzrostem cis$nienia ksztalt linii ma charakter coraz
bardziej lorentzowski, wystepuje korelacja miedzy szerokosciami sktadowych dopple-
rowskich i lorentzowskich, co objawia si¢ zmiang (np. zmniejszeniem) dopasowanej
wartoéci szerokosci sktadowej dopplerowskiej i odpowiadajacej jej zmiang (np.
zwigkszeniem) dopasowanej warto$ci szeroko$ci sktadowej lorentzowskie;j.
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Rys. 34. Rzut powierzchni A z rysunku 33 na plaszczyzne y1, 2 dla ciSnienia 49,3 Tr
Fig. 34. Projection of surface A (fig. 33) on the plane y1, 2 for pressure of 49.3 Tr
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Rys. 35. Rzut powierzchni B z rysunku 33 na ptaszczyzng y1, y2 dla ci$nienia 251 Tr
Fig. 35. Projection of surface B (fig. 33) on the plane y1, y2 for pressure of 251 Tr
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Z powodu korelacji pomiedzy szerokoscia sktadowej dopplerowskiej a parame-
trami asymetrii obydwu sktadowych nadsubtelnych moze to prowadzi¢ do zmiany
parametrow asymetrii. Z wymienionych powodoéw w przypadku naszej linii 326,1 nm
'3Cd. zaburzonej przez gazy szlachetne, wyznaczone wartosci parametrow asymetrii
dyspersyjnej beda obarczone dodatkowa niepewnoscia. Precyzja tych wynikow bedzie
ulegata zmniejszeniu wraz ze wzrostem ci$nienia gazu zaburzajacego. Spadek precyzji
wynika z naloZzenia na siebie obydwu sktadowych nadsubtelnych linii 326,1 nm '"*Cd.

5. PODSUMOWANIE

Prowadzone w Zaktadzie Fizyki Atomowej, Molekularnej i Optycznej Instytutu
Fizyki UMK systematyczne badania ksztaltu interkombinacyjnej linii widmowe;j
kadmu 326,1 nm wykazaly, ze w przypadku izotopu parzysto-nieparzystego, gdy linia
ta ma dwie skladowe nadsubtelne, konieczna jest bardzo precyzyjna znajomo$¢ czg-
stotliwo$ci promieniowania laserowego wzbudzajacego fluorescencje kadmu. Dotych-
czas stosowany uktad kalibracyjny wykorzystujacy rownoczesny z pomiarem sygnatu
fluorescencji pomiar widma absorpcyjnego par jodu oraz znaczniki (piki transmisji)
z pasywnie stabilizowanego interferometru Fabry—Perota (IFP) okazal si¢ niewystar-
czajacy 1 zostal zastgpiony uktadem skladajacym si¢ z przestrajanego piezoelektrycz-
nie interferometru Fabry—Perota oraz stabilizowanego czgstotliwo$ciowo lasera helo-
wo-neonowego. Zbudowany uktad kalibracyjny umozliwia pomiar czgstotliwosci
wzglednej promieniowania pier§cieniowego lasera barwnikowego z precyzja lepsza
niz dostepne urzadzenia komercyjne, co przeklada si¢ na istotne zwigkszenie precyzji
uzyskiwanych warto$ci parametrow ksztattu linii.

W procesie analizy ksztaltu zmierzonej linii widmowej, po dopasowaniu do nigj
odpowiedniego profilu teoretycznego stosowana jest procedura oceny jakosci dopa-
sowania, majaca na celu stwierdzenie, czy zastosowany profil teoretyczny poprawnie
opisuje badany ksztatt linii widmowe;.

Jak pokazano, stosowane powszechnie milczace zalozenie, ze warto$ci zmienne;j
niezaleznej — warto$ci czestotliwosci promieniowania laserowego sg znane z niepew-
noscia, ktéra moze by¢ pominigta, prowadzi do istotnych przeklaman w procedurze
oceny jakosci dopasowania profili. Przeprowadzone symulacje numeryczne i zmie-
rzone doswiadczalnie ksztatty linii wykazaly, ze w celu przeprowadzenia poprawnej
analizy ksztattu linii konieczne jest uwzglgdnienie niepewnosci wyznaczenia czg¢sto-
tliwosci promieniowania laserowego. Jest to szczegoélnie istotne w przypadku linii
widmowych majacych strukture nadsubtelna, tak jak w przypadku linii 326,1 nm pa-
rzysto-nieparzystego izotopu ''*Cd.
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