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Использование рентгенофлуоресцентного полнопрофильного
анализа для определения следов химических элементов

При использовании полнопрофильного анализа (ПА) спектров
рентгеновской флуоресценции появляется возможность достаточно точно
определять интенсивности спектральных линий, даже в случае их наложения.
Это, в свою очередь, позволяет более точно определить концентрации
химических элементов, входящих в состав данного материала. Однако
большие трудности вызывает ситуация, когда концентрации анализируемых
элементов предельно малы. В этом случае, возникает необходимость
определения интенсивности слабых линий на фоне других, в тысячи раз более
сильных. Это является слишком сложным для обычного ПА.

Цель работы – модификация алгоритма метода ПА спектров рентгеновской
флуоресценции для улучшения определения следов химических элементов.

Тонкопленочные материалы, полученные в ННЦ ХФТИ, использовались
нами для отладки и калибровки работы алгоритма ПА для корректной
обработки спектральных линий слабой интенсивности. Основная задача –
определение исчезающемалых концентраций кальция и йода в биологических
объектах со сложным элементным составом.

Модифицированный вариант ПА под нашу задачу состоит из этапов:
1. Автоматическое определение параметров фона в области

существования линий J-Ка и Ca-Kb.
2. Автоматическое определение параметров фона в области

существования линии Cr-Kb.
3. Оптимизационная процедура определения и подгонки параметров

линий J-Ка и Ca-Kb.
4. Оптимизационная процедура определения и подгонки параметров

линий Cr-Kb.
5. Оптимизационная процедура финального уточнения параметров всех

анализируемых линий в рамках единого комплекса.
Использование упрощенной физической модели (представление влияния

«хвостов» сильных линий в виде фона сложной формы, который
представляется в виде отрезков прямых в небольших интервалах) позволяет
достаточно корректно определять интенсивности слабых линий, которые на 4
порядка меньше интенсивностей накладывающихся на них сильных линий.

Полученная информация (интенсивности спектральных линий) хорошо
согласуется с имеющейся априорной информацией по предметной области,
однако, алгоритм требует еще определенного усовершенствования и
дополнительного тестирования.


