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K. Weise und R. Michel

Erkennungsgrenze, Nachweisgrenze und
Vertrauensbereich in der allgemeinen
Kernstrahlungs-Spektrometrie

Es wird ein Verfahren fiir die allgemeine nichtlineare Entfal-
tung von Kernstrahlungs-Spektren und fiir die Berechnung
der Erkennungsgrenze, der Nachweisgrenze und eines Ver-
(rauensoereichs fiir einen Spektrumsparameter, 7. B. die Netto-
fliche einer Spektrallinie, beschrieben. Das Verfahren soll die
theoretsche Grundlage fiir eine geplante Norm in der Reihe
DIN 25482 bilden. Es besteht im Kern aus einer nichilinearen
Ausgleichsrechnung, z. B. nach der Methode der kleinsten
Quadrate, und wird unter Beriicksichtigung der Unsicherhei-
ten aller Griflen nach der Norm DIN 1319-4 in vier Schriten
ausgefithre: 1) Aufstellung des Modells fiir die Spektrumsent-
faltung, 2) Vorbereitung der Eingangsdacen, 3) Entfaliung des
Spekirums, 4) Ermialung der Erkennungsgrenze, der Nach-
welsgrenze und des Vertrauensbereichs. Die Modellbildung
wird an Bewspielen aus der Spekirometrie der Alpha- und
Gammastrahlung und aus der Uberwachung radioaktiver
Emissionen demonstriert. An Hand der linearen Engaliung
wird gezeigt, wie das Verjahren durchgefiihrr wird.

Decision limit, detecrion limit, and confidence interval in
general nuclear radiation spectromertry. A procedure for the
general non-linear unfolding of nuclear radiation spectra and
for calculating the decision limit, the detection limit, and a
confidence interval of a spectrum parameter, for example the
net intensity of a spectral line, is described. The procedure will
serve as the theoretical basis of an envisaged German stan-
dard in the D[N 25482 series. It essendally consists in a non-
linear adjustment calculation, for example using the least-
squares method, takes into account the uncertainties of all
quantides according to the DIN 1319-4 standard, and is car-
ried out in four steps: 1) serting-up of the specorum unfolding
model, 2) preparation of the input data, 3) unfolding of the
spectrum, 4) determination of the decision limit, the detection
limit, and the confidence interval. The serting-up of the model
is demonstrated by examples from the spectromertry of alpha
and gamma radiation and from the monitoring of radioactive
emissions. The procedure is applied to linear unfolding to
show how it is used.

1 Einleitung

Die Normenreithe DIN 25482 [1—4] behandelt Verfahren fir
die Festlegung der Nachweisgrenze und Erkennungsgrenze
bei Kernstrahlungsmessungen. Die Normen DIN 25482-2, -4
und -3 [2—4] sind speziell zdhlenden spektrometrischen Mes-
sungen gewidmet. Dabei geht es um cinfachere Fille des
Nachweises einer Spektrallinie in cinem Vielkanalspekirum
von Alpha- oder Gammastrahlung. Bei der Arbeit an diesen

2 Carl Hanser Verlag, Miinchen

EI

Kernrecunix 60 (1995) 4

Normen fir die Spektrometrie zeigte es sich, daB auch
wesentlich kompliziertere Falle vorkommen und daher nicht
aufler acht gelassen werden diirfen, bei denen auf eine unter
Umstdnden sogar nichtlineare Spektrumsendaltung niche
verzichtet werden kann. Eine Norm auch fir diese Fille wird
deshalb angestrebt. Der vorliegende Beitrag soll dafiir das
theoretische Fundament legen. NaturgemdB erfordem allge-
meinere und schwierigere Fille auch abstraktere Betrach-
tungsweisen und machtigere mathematische Werkzeuge.
Deshalb wird als Grundlage fiir ein Verfahren zur Spek-
trumsentfaltung und Berechnung der Erkennungsgrenze, der
Nachweisgrenze und eines Vertrauensbereichs fiir eine nicht-
negative MeBgrdBe. z.B. einen Spektrumsparameter wie die
Nettoflache einer Spektrallinie, die Norm DIN 1319-4 [3]
herangezogen, die sich ganz allgemein mit der Behandlung
von Unsicherheiten bei der Auswertung von Messungen
befat. Das Vertahren ist daher nicht nur auf Entfaltungea,
sondern sinngemaf auch weitaus allgemeiner anwendbar.
Die Kennwerte Erkennungsgrenze und Nachweisgrenze
dienen dazu, auf der Basis statistischer Ve_i'fahren bei vorge-
gebenen Fehlerwahrscheinlichkeiten Nachweisméglichketten
zu beurteilen [1]. Die Erkennungsgrenze erlaubt zu entschei-
den, ob unter registrierten Kemnstrahlungsereignissen ein
méglicher Beitrag einer ,Probe* tatsichlich enthalten ist
oder, anders ausgedriickt, ob aus einer Messung ein positiver
Wert der MeBgroBe folgt. Bei zdhlenden nichtspektrometri-
schen Kernstrahlungsmessungen- ist diese MeBgroBe z.B.
eine Aktivitit, die sich als Nettoeffekt aus einer Probenmes-
sung und einer Nulleffektmessung ergibt (1]. Bei fortschrei-
tenden zihlenden Messungen mit Anreicherung von Radio-
nukliden auf Filtern besteht der Beitrag der ,Probe®, also
die MeBgroBe, in einer Anderung der Aktivititskonzentra-
tion eines durch ein Filter strémenden Mediums (Abschnitt
3.1) {6]. Bei spektrometrischen Messungen z.B. von Alpha-
oder Gammastrahlung kana die ,Probe™ eine Spektrallinie
in einem gemessenen Spektrum sein (Abschnitte 3.1 und 3.2)
[2-4,7]. Die Nachweisgrenze gibt an, weicher kleinste mdgli-
che Beitrag, also kleinste positive Wert der Mef8grofe, mit
einem anzuwendenden MeBverfahren noch nachgewiesen
werden kann, und ermdglicht so die Entscheidung dariiber,
ob das Mefverfahren bestummten Forderungen geniigt und
somit flir den vorgesehenen MeBzweck geeignet ist. Zu die-
sem Zweck wird die Nachweisgrenze mit einem Richtwert

- verglichen, der aufgrund von Forderungen an ein Me8vertah-

ren aus wissenschaftlichen. gesetzlichen oder anderen Griin-
den vorgegeben ist. Uberschreitet die Nachweisgrenze den
Richtwert. so ist das MeBverfahren ungeeignet. Ein durch
MeBdatenauswertung, z. B. eine Spektrumsentfaltung. ermit-
teltes MeBergebnis fiir die MeBgréBe ist dagegen mit der
Erkennungsgrenze zu vergleichen. Der Vertrauensoereich
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umfaBt bei erkanntem Beitrag der ..Probe* die im Rahmen
der MeBunsicherheit vernunftigen Schitzwerte fir die MeB-
graBe (8. 9].

2 Aufstellung des ¥odells der Entfaltung

Der wichtigste, aber erfahrungsgemidB auch schwierigste
Schritt einer jeden MeBdatenauswertung besteht darin, das
mathematische Modell der Auswertung aufzustellen. Da ein
solches Modell naturgemdB problemspezifisch sein muB, ist
¢s nicht leicht, allgemeine Ratschldge fiir seine Aufstellung
zu geben. Deshalb werden in Abschnitt 3 nur einige Bei-
spiele flir einfache und kompliziertere Formen der Spek-
trumsauswertung bei Alpha- und Gammastrahlung sowie fiir
die Uberwachuna radioaktiver Emissionen bet Anreicherung
der Radlonukhde auf einem Filter ausfiihrlicher behandelt.

Im Rahmen des vorliegenden Beitrags besteht die MeBda-
tenauswertung darin, eine un allgemeinen nichtlineare Aus-
gleichung an einem gemessenen Vielkanal-Kernstrahlungs-
spektrum oder auch mehreren solcher Spektren.sowie ande-
ren Daten durchzufiihren. Diese Auswertung wird (iblicher-
weise auch kurz Entfaltung genannt. Zuerst sind die
EingangsgréBen und ErgebnisgroBen der Entfaltung einzu-
tithren: B,

Eingangsgrofen der Eatfaltung sind alle Gré8en, von
denen MeBdaten oder andere Daten herangezogen werden
und die mit Unsicherheiten behaftet sind. Das sind zum
cinen alle GréBen x;, fur die ein MeB- oder Schitzwert vor-
liegt und die der Ausgleichung unterliegen sollen. n, sei inre
Anzahl. z; der ausgeglichene Wert zu x;. Jedem Kanal jedes

auszuwertenden Vielkanalspektrums ist eine solche GroBe x;.

zuzuorduen;” €benso jedem zu ermittelnden Parameter, tiir

den bereits ein Schatz"'.vert gegeben ist. Das kénnen z.B.
Spektrumsparameter s€in wie die Breiten von Spektrailinien
oder auch Parameter einer Ansprecamatrix des Spektrome-
ters. EmaangsgroBen sind zum anderen n, sonstige gnsmher
bekannte GréBen r;, fir die zwar ein Schitzwert vorliegt, die
aber nicht ausgeglichénwerden “sollen, z. B. Stitzstellen,
Kahbnmr—ﬁ&fekuom- ‘und EinfluBgréBen und
auch andere Parameter der im vorangehenden Satz genann-
ten Art. Grundsiwzlich sollten zwar alle GréBen, fiir die ein
Schétzwert verfiigbar ist, auch ausgeglichen werden. Aus
Aufwandsgrinden mufl jedoch oft darauf verzichtet werden,
oder manche GroBen wurden in anderen Experimenten
gemessen, so daf es nicht sinnvoll ist, sie bei der Entfaltung
der vorliegenden Vielkanalspektren mitauszugleichea. Gro-
8en, die geniigend genau bekannt sind, so daB ihre Unsicher-
beit vernachldssigt werden kann oder soll, werden nicht zu
den EingangsgrdBen gerechnet,
behandelt. Soll allein die Poisson-Statistik der Zihlkanile
von Vielkanalspektren beriicksichtigt werden, so sind nur die
diesen Kanédlen zugeordneten GréBen x; als Eingangsgrofea
zu betrachten, alle ibrigen als Konstaaten.

Ergebnisgrofen y; der Entfaltung sind die zu berechnen-
den n, Parameter der Ausgleichung. n, solite méglichst klein
sein. Die ErgebnisgroBen kdnnen z.B. ebenfalls Spektrums-
parameter sein wie die Flichen von Spektrallinien oder die
Hone eines Untergrunds oder nicht bekannte Parameter
einer Ansprechmatrix des Spektrometers. Die MeBgré8e Y,
fir die die Erkennungsgrenze, die Nachweisgrenze sowie ein
Vertrauensbereich ermittelt werden sollen, ist eine der
EroebmsgrdBen Sie ist so zu definieren, daB Y =0, wenn
=", z.B. ewer Spektralhme vorhegt

und anderenfalls. JC.> 0.
Alle erwdhaten GroBen werden jeweils in den Spaltenma-
trizen (oder Vektoren) x, 7. f bzw. y zusammengefalt. Der
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sondern als Konstantea .

r~/ - ~
Vektor v bezeichne abkiirzend die Zusammenfassung von x
und ¢, also alle EingangsgréBen. Fir vorliegende MeB- und
Schitzwerte von x und r sowie fiir die durch die Entfaltung
ermittelten MeBergebnisse fir y werden jeweils dxeselben
Symbole wie flir die Groflen verwendet.

Das Modell der Entfaltung bestéht aus ny, Beziehungen
zwischen den beteiligten GroBen Diese Beziehungen lassen
sich mittels einer Spaltenmatrix M von Modellfunktionen
M;, die von den GréBen abhidngen, formal und sehr allge-
mein in der Form

M(x.y,0) =0 (1

schreiben (O Nullvektor). Als Modell einer linearen Entfal-
tung kdnnte z.B. mit der Ansprechmarrix A des Spektrome-
ters

Mx.y,t) =A(t)y—x=0 (2)

angesetzt werden. Das Modell einer nichtlinearen Entfaltung
lautet oft

Mx,y, ) =1y, 1) —x = 0. (3)

[st eine ErgebaisgroBe y; gleichzeitig EingangsgroBe x;,
wenn bereuts ein Schitzwert gegeben ist, so ist die Gleichung
yi — v =0 zu den Modellgleichungen zu nehmen. Mitunter
hingen ErgebnisgroBen, z.B. eine Aktivitit, Teilchenfluenz
oder Aquivalentdosis, von anderen ErgebnisgroBen ab. Y
kann eine dieser GroBen sein. Die entsprecheaden funktio-
nalen Beziehungen sind ebenfalls in das Modell aufzuneh-
men. Die Modellfunktionen .Y brauchen nicht-in Form von
expliziten mathematischen Ausdriicken vorzuliegen, es ge-
niigt ein Algorithmus, z.B. in Form eines Computerpro-
gramms, der alle erforderlichen Berechnungen auszufiihren
erlaubt. Sehr formal 4Bt sich dieser Algorithmus mittels
geeigneter Funktionen F und G auch in der Form

y=F@xn=F@F); z=G(xy1)=H(v) (4)

mit H(v) = G(x, F(x,1),r) schreiben. Die erste Gleichung
stellt formal die Auflsung der Modellgleichung (1) nach y
dar. Die zweite Gleichung fiihrt zu den ausgeglichenen Wer-
ten z, d.h. den durch die Ausgleichung verbesserten Schit-
zwerten flr x.

Matrizen partieller Ableitungen der Modelfunktionen
nach dean GroBen werden im folgenden entsprechend dem
Beispiel M, = (8M;/8x,) bezeichnet. In den Gln. (2) und (3)
ist ny =n, und M, = —E (E Einheitsmatrix), in Gl (2)
M, =A, in Gl (3) M, =J,. Fiir das betrachtete Verfahren
mufl n, < ny < 1, sein, und es darf zwischen den Funktio-
nen M; keine Beziehung bestehen. Danach missea A und J,
den Rang n, besitzen. Anderenfalls ist die Entfaltung zwar
auch noch moglich, aber wesentlich aufwendiger. Das betriift
vor allem unterbestimmte Fille, z.B. Wenigkanal-Entfaltun-
gen [8].

In vielen Féllen, insbesondere wenn die obigen Funktio-
nen nur in form von Computerprogrammen gegeben sind,
sind die partiellen Ableitungen nicht explizit verfiigbar. Sie
kénnen dana numenrsch eatsprechend dem Beispiel
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genlgend genau angenihert werden, wobei es zweckmaBig
ist. als Inkrement Ox, die Standardunsicherheit w(x;) von xi
einzusetzen, die in Abschnitt 4 eingefiihrt wird. Wean F(x, r)
schon iterativ berechnet vorliegt, gentigt oft ein einziger Ite-

rationsschritt, um die verdnderten Funktionswerte zu gewin-
nen.

3 Beispiele linearer Modelle

Wie bei vielen anderen Aufgaben ist es auch bei der Modell-
bildung stets zweckmiBig, ein vorliegendes Problem ganz
von seinem konkreten physikalischen Sachbezug zu entklei-
den und aus einer hdoheren Warte zu betrachten. Dann 48t
sich das Modell oft leicht in eine Form bringen, die analog
ist zu der ganz anderer Probleme und die es dadurch einer
Mvodellklasse als zugehdrig ausweist. fUr die bereits ein
Losungsweg vorgezeichnet ist. Die Modelle der in diesem
Abschnitt behandelten Beispiele erweisen sich alle als linear,
entweder in Abschnitt 3.1 nach Gl (4) in der einfachen spe-
ziellen Form

y=B8x z=Cy (6)
mit konstanten Matrizen B und C oder in Abschnitt 3.2 in
der Form nach Gl. (2). Wiahrend das Modell nach Gl. (6)
eine direkte Berechnung der Unbekannten y erlaubt, erfor-
dert das Modell nach GL (2) eine Ausgleichsrechnung.

Beit den Kemstrahlungsmessungen, die in den foigenden
Beispielen behandelt werden. ist jewelils ein gemessenes Viel-
kanalspektrum oder ein Teibereich davon auszuwerten.
Dementsprechend wird der Anzahl «V; der im Kanal i gezdhl-
ten Kemstrahlungsereignisse etne EingangsgréBe x; zugeord-
net. Der Kanalnummer { entspricht bei spektrometrischen
Messungen die Teilchenenergie E;. Das muB aber nicht so
sein. Bei fortschreitenden Messungen an ¢inem Filter fiir
radioakiive Aerosolpartikein bilden die registrierten Ereig-
nisse aus vielen aufeinanderfolgenden MeBzeitintervallen das
- Vielkanalspektrum (Abschnitt 3.1). Dabei entspricht der
Kanalnummer ¢ der dem MeBzeitintervall { zugeordnete
Zeitpunkt ¥;.

3.1 Lineare Modelle.bei der Gammaspektromerrie und bei
der fortschreitenden Messung am Filter

Im ersten Beispiel eines linearen Modells nach Gl. (6) wer-
den die gammaspektrometrischen Messungen betrachtet, mit
denen sich die Normen DIIN 25482-2 und -5 (2, 4] beschifti-
gen. Dabei geht es um den Nachweis einer einzelnen Spek-
trallinie bekannter Lage und Halbwertsbreite in einem Teil-
bereich eines Vielkanalspektrums und auf einem auch voa
Ausldufern benachbarter Spekirallinien herriihrenden Uuter-
grund. Fiir die Form der Spektrallinie wird eine GauBkurve
und fiir den Untergrund werden ein Polynom dritten Grades
oder eine Gerade angesetzt.

Ein zweites Beispiel eines solchen Modells findet Anwen-
dung bei fortschreitenden Kernstrahlungsmessungen mit
Anreicherung langlebiger Radionuklide auf einem Filter,
z.B. bei der Uberwachung der Fortluft von Kemkraftwer-
ken. Damit befa3t sich die in Arbeit befindliche Norm DIN
25482-7. Hierbei gent ¢s darum. eine Anderung der Aktivi-
titskonzentration des durch das Filter stromenden Mediums
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nachzuweisen [6]. Die Kandle des ,, Vielkanalspektrums™ sind
in diesem Fall aufeinanderfolgende MeBzeutintervalle. Fiir
den Verlauf der Zihlrate in Teilbereichen des ,Spektrums~
wird je eine Gerade angesetzt. Die Aktivitdtskonzentration
ist proportional zum Anstieg der Zihlrate.

In beiden Beispielen werden alle' Parameter, wie die Lage
Ey und die Varianz o> der GauBkurve sowie die Parameter
der Energiekalibrierung und alle Koeffizienten, als bekannte
Konstanten angesehen. Der Vektor ¢ kommt also nicht vor.
Einige der ErgebnisgroBen y; werden entsprechend GI. (6)
mit geeignet vorzugebenden Koeffizienten p; direkt als
lineare Funktionen der den Kanilen eines Teilbereichs A des
Spektrums zugeordneten Eingangsgrofen x, angesetzt:

yi = Z Dik Xg- (75

ke A

Bei der Untersuchung einer einzelnen Spektrallinie in
einem Gammaspektrum werden in der Norm DIN 23482-2
funf aneinander anschlieBende Teilbereiche A; (i =1,...,3)
des Vielkanalspektrums festgelegt, zuerst der Bereich
B = As mit m Kandlen, der die Linie umfa8t, uad dann fir
die Ermittlung des Untergrunds, der auch von Ausldufern
anderer Linien stammen kann, unterhalb und oberhalb an-
schlieBend an B je zwei weitere Bereiche A; mit gleicher
Kanalanzaal » in der Rethenfolge A, Ay, B, A;, A Mit
pix = 1 sind die y; nach Gl. (7) die Summen der x¢, also der
Kanalinhalte in den einzelnen Bereichen. Mit den Hilfs-
gréBen £ =y +ya+y3+ve und £ =y, -y, —y; = va und
den Parametern ¢ =m/(4n) und r = q(5/4 +dg =8¢ /3)
/(1 +2qg) wird dann der Untergrund im Bereich 3 der Linie
durch yg = q& — r§ geschidtzt. Der gesuchte Neuoeffekt Y,
die Anzahl der Ereignisse, die im Bereich 5 der Spekirallinie
zuzusprechen sind, ist schlieBlich ¥ =ys = ys —yo. Alle y;
sind linear von den x; abhdngig. Die Parameter ¢ und r fol-
gen aus einem VYierpunkt-Interpeclationspolynom nach Lag-
range, einer kubischen Parabel, das durch die vier Punkte
mit den Bereichsmitten als Abszissen und y;/n (i < 4) als
Ordinaten gelegt wird und den Untergrund in den Bereichen
darstellen soll. Die zx sind die Funktionswerte des Polynoms.
Sie hdngen linear von den y; (i < 4) ab. n ist mdglichst grofB
zu wihlen, aber so, daB das Vertrdglichkeitskriterium nach
Abschaitt 5.2 noch erfiillt ist. Es geniigt in manchen Fillen,
und auf diese beschrinkt sich die Norm DIN 25482-5 [4],
eine Interpolationsgerade durch die beiden Punkte mit den
Grenzen zwischen A4; und A4; bzw. A3 und 44 als Abszssen
und (y; +y2)/(2n) bzw. (y3+ys)/(2n) als Ordinaten zu
legen. Dann ist r =0. Aquivalent dazu kénnen-auch die
Grenzen von B als Abszissen gewidhlt und der Untergrund
unterhalb und oberhalb von B jeweils konstant in Hohe der
genannten Ordinaten angesetzt werden (,, Trapezregel“).

Bei der Messung am Filter sind y; und y, einerseits und
y3 und ys andererseits die Koeffizienten der Geraden
Zi/i=y1+y2- (Ui —vo) und zifri =y3+ys (% — o), die
den zeitlichen Verlauf der Zihlrate in zwei Teilbereichen A4
und A, des , Vielkanalspektrums* darstellea sollen. Jy ist ein
Bezugszeitpunkt, ¢; der zugeordnete Zeitpunkt und 7; die
Dauer des MeBzeitintervalls L y; und ys sind die der Aktivi-
titskonzentration proportionalen zeitlichen Ableitungen der
Zihlrate in den beiden Teilbereichen. Soll eine Erh&hung
der Aktivitdtskonzentration als MeBgroBe Y ermittelt wer-
den, so gilt also ¥ =ys = K- (ys — y2). K ist ein Kalibrier-
faktor. Man erkennt. daB sowohl y von x als auch z von y
wie in Gl. (6) linear abhdngen. Die Elemente der Matrizen 8

und C lauten:
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kA Ba=pa(i=12); Bu=0{(=34): Bsy =- Kpu:
kedr: By =0(=12); Bu=pu(i=34); 85 =~&Kpu;
(€A Cu=m Co=(—do)m Cix=0(k=345)
iy Cu=0(k=123); Co=m Cu=(-)n. (8)

3.2 Ansprechmatrix bet Alpha- und Gammastrahlung

Bei den alphaspektrometrischen Messungen, die ia der
Norm DIN 25482-4 [3] betrachtet werden, liegt ein Fall nach
Gl. (2) vor, also etn Modell der Form A(t)y = x. Das mit
zinem Halbleiterdetektor oder einer Gitterionisationskam-
mer gemessene Spekirum der Alphastrahlung wird als Uber-
lagerung von Spektrallinien aufgefalt, im allgemeinen ohne
cinen Untergrundanteil. Fiir die Form der Spektrallinie j
wird angesetzt (7, 10-12]:

= 4 2
Li(E) =/ dE R/(E) - exp <_Q37;FL)/ fra;
—ma _al—.

RAE) = ay(E ~ En) + 3 (azy/7) exo((E Eo)/74) (E < Eo:

x=1

aO,-+a1',-'Z—az,-;—a3,' =1. (9)

R{E) =0 (E> Ey);

E ist die Energie der Alphateilchen, alle itbrigen GroBen
sind gegebene Parameter der Spektrallinie. Diese Parameter
aller Linien sowie die Parameter der Energiekalibrierung,
die die Kanalnummer ( und die Energie £ miteinander
verkniipfen, gehdren zu den EingangsgréBen ¢ oder werden
als bekannte Konstanten angesehen. Die Elemente der
Ansprechmatrix A{¢) lauten 4y = Li{E;), wobel E; die dem
Kanal { zugeordnete Energie ist. ]

Die Spektrallinie mit ihrer Lage bei der Energie Ey wird
physikalisch durch das erste Glied von R;(£) in Gl (9), d.h.
durct die Deltafunktion charakterisiert. Die drei folgenden
Terme beschreiben den Energieverlust der Alphateilchen auf
inrem Weg bis zur Registrierung. Das Faltungsintegral in der
ersten Zeile von Gl (9) berticksichtigt die Auflésung o des
Spektrometers. Diese hingt im allgemeinen von der Energie
E ab.

Die Linienflichen sind die gesuchten Parameter y; und
bilden den Vektor y der ErgebnisgréBen, eine davoa ist die
interessierende Grofe Y. Fir das Spektrum gilt damit der
funktionale Apsatz y ;. L;(E)y; oder, mit E = E; fiir die ein-
zelnen Kanile als Vektor geschrieben, A(r)y. Es kanan vor-
kKommen, daB einige der Parameter ¢, z.B. Lagen von Spek-
trallinien, nicht bekaont sind, sondern ebenfalls Ziele der
Entfaltung sein sollen. Dann sind diese unbekannten GréBen
zu den ErgebnisgroBen y zu nehmen. A ist nun auch von y
abhingig, und es liegt der Fall eines nichtlinearen Modells
nach Gl (3) mit J(y,f) = A(y, f)y vor.

Die Funktionen L;(E) sind die Ansprechfunktionen des
Spektrometers, z. B. eines Halbleiterdetektors oder einer Git-
terionisationskammer in der Alphaspektrometrie oder eines
Boanerkugel-Detektorsystems in der Neutronenspektrome-
trie. Sie sind, mathematisch gesehen, weitgehend frei wihl-
bar und koénnen deshalb so angesetzt werden, wie es fiir die
jeweilige zu IGsende Entfaltungsaufgabe phdnomenologisch
oder physikalisch zweckmaiBig ist. Sie kdnnen auch gemessen
oder unter Beriicksichtigung der zugrundeliegenden physika-
lischen Vorginge berechnet sein und in numerischer oder
analytscher Form vorliegen. Mit den Ansprechfunktionen

koanen nicht nur Linienformen dargestellt werden, sondern
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es kann auch ein Untergrund durch Uberlagerung solcher
Funktionen beliebig modelliert werden, z.B. auch die
»otufe, die unter einer Gammaspektrallinie aufgrund der
unvollstdndigen Sammlung von Ladungstrigern im Halblei-
terdetektor erwartet werden muB, in den Normen DIN
25482-2 und -5 aber nicht beriicksichtigt ist, was die
Anwendbarkeit dieser Normen einschrinkt und mit Recht
als nicht dem Stand der Me@technik entsprechend kritisiert
worden ist. In dem gammaspektrometrischen Beispiel von
Abschaitt 3.1 148t sich z. B. ansetzen:

Li(E) = exp(— (E - Eq)*/(25%))/ V2%,
Ly(E) = arctan(~ (£ — Eo)/a);
L{E) =(E - EaY™% (j=3,4,5,6). (10)

Die erste Funktion ist die GauBkurve als Linienform, die
zweite oder eine dhnliche Funktion kdnnte die Stufe darstel-
len. a ist ein vorzugebener Parameter fiir die Steilheit der
Stufe. Die restlichen Funktionen dienen der phinomenologi-
schen Modellierung des Untergrunds als Polynom dritten
Grades, wobel statt £ auch eine davon abhdngige andere
Variable, z.B. die Kanalnummer, gewidhit werden kann.

4 Vorbereitung der Eingangsdaten

Fiir die Entfaltung werden Schitzwerte fiir die Eingangsgro-
Ben x und ¢ sowie die zugehorige Unsicherheitsmarrix
U, = U(x,t) benotigt, die allgemein nach der Norm DIN
1519-4 (5] oder aach [9] als Kovarianzmarrix aufzustellen
oder heranzuziehen ist. Die Unsicherhettsmatrix U(x, 1} wird
in Form einer Funktion von x bendtigt, da x bei der Ermitt-
lung der Erkennungs- und Nachweisgrenze fir Y variiert
werden muB, nicht jedoch ¢ Die Unsicherheitsmatrizen U,
und U, von x bzw. ¢ allein sind Teilmatrizen von U,. Der
Rang von U, darf nicht kleiner als ny sein. Meist stammen
die Daten fiir x und ¢ aus unabhingigen Experimenten.
Dann besteht zwischen x und r keine Korrelation, und die zu
allen Paaren x; und ¢ gehérenden Matrixelemente voa U,
verschwinden. Im folgenden wird generell das zu irgendeiner
Grd8e g gehdrende Diagonalelement einer Unsicherheitsma-
trix mit u*(q) bezeichnet. u(g) wird Standardunsicherheit der
GréBe q genannt [9].

Vorgelegt sei z.B. ein gemessenes Vielkanalspektrum
oder ein Bereich eines solchen Spektrums. &; sei die Anzahl
der Ereignisse, die im Kanal / wihrend der Me8dauver T
gezdhlt wurden. Bei Annahme von unabhingigen Poisson-
Verteilungen, die den Ereignishdufigkeiten in den einzelnen
Kandlen zugrunde liegen, lassen sich dann x; = V; und eine
diagonale zugehérige Unsicherheitsmatrix U, mit den Diago-
nalelementen u?(x;) = &, d.h. U, = diag(x), ansetzen. Oft
ist es zweckmaBig, eine Vorauswertung vorzunehmen. Sind
die N; z.B. noch zu korrigieren, wenon Ny Ereignisse eines
Vergleichspektrums wihrend der MeBdauer 7o unabhingig
registriert wurden, z.B. bei der Messung des Nulleffekts oder
einer Blindprobe, so sind entweder eigene EingangsgroBen
Xo; zu den Kanilea des Vergleichspektrums einzufiihren und
wie vorstehend zu behandeln, oder aber es sind nur die
gemessenen Nettozihlraten x =Ni/T —No/Ty als Eie-
gangsgréBen anzusehen. Die hierzu gehdrige Unsicherheits-
matrix U, ist dann ebenfalls diagonal mit den Diagonalele-
menten w?{x;) = N;/T? + Mo/ T§. Die MeBdauern T und Tp
sind als genligend genau bekannt vorausgesetzt, so daB3 ihre
Unsicherheiten vernachlissigbar sind und sie als Konstantea
angesehen werden k&anen. Die vorstehend als diagonal
angesetzte Unsicherheitsmatrix U, muB im Fall der Modelle
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aach den Gin. (2) und (3) wegen rny = n, reguldr sein, also
von Null verschiedene Diagonalelemente w*(x;) aufweisen
(Abschaitt 7). Notfalls darf in allen Kanilen V; durch «V; + 1
ersetzt werden (/¥ -+ 1 ist eine Bayes-Schitzung des Parame-
ters p einer Poisson-verteilten Zufallsvanablen bet N regi-
sirierten Ereignissen).

5 Spektrumsentfaitung
5.1 Endfaltungsverfahren

Die Berechnung der Ergebnisgréfen y und ihrer Unsicher-
heitsmatrix U, sowie der ausgeglichenen Werte z der Ein-
gangsgroBen x aus den gegebenen Mef- und Schitzwerten
der EingangsgroBen v und der Unsicherheitsmatrix U, dieser
GroBen stellt eine im allgemeinen nichtlineare Ausgleichs-
rechnung dar. Formal schon ausreicheud fiir diese Entfaltung
sind gegebene geeignete Funktionen oder Algorithmen in
der Form nach Gl. (4). Dann ist nach der Norm DIN 1319-4

(5]

U.=H,UH. (11)
Auf die recht aufwendige Berechnung von U, kaun meist
verzichtet werden wenn z aicht zu stark von den Einoanos-

der Rang von U_ istr < n, +n, was klemer als ﬂx sein (ann,
wetl hdufig n, <« n..

Die meisteas angewendete Methode der Ausgleichung ist
die Methode der kleinsten Quadrate. y und z sind danach
und nach der Norm DIN 1319-4 (5] so zu ermitteln, da8

¢ =(z-x) Uz —x) = min (12)
unter der Nebenbedingung
M(z,y,0)=0 (13)

die durch Einsetzen von z fiir x in Gl (1) entsteht. Die Pro-
zedur zur Losung dieser Minimierungsaufgabe wird formal
ebenfalls durch Gl. (4) beschrieben.

Unter Vernachlidssigung aller zweiten und hohercn Ablei-
tungen kann das Modell mit M = M(x, y, t} durch
Mz ypt)=M+M. - (z-1)= (14)
angendhert werden. Nach der Methode von Lagrange ist
dann y eine Losung des aus n, Gleichungen bestehenden
nichtlinearen Gleichungssystems
MIKM =0 (15)
mit K = (M, U:MJ)"". Das Losungsverfahren fiir Gl (15) ist
formal ebenfalls ein Algorithmus y = £(v) nach GL.(4). Wei-
terhin sind-

Uy = (M) KM,)™ (16)

1=x— UM KM = H(v); (17
L= U - UM (K - KM UL KWMLU, (18)

minygt = M7 KM (19)
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U, und U7 sind vorldutige Unsicherheitsmatrizen von y bhzw.
z. in denen die Unsxcherhext von ¢ noch nicht berticksichtigt
ist.

Die Hilfsmatrix X muB existieren, woraus foligt, daB der
Rang von 3, und U, mindestens ny sein muB. Das ist nicht
immer gewihrleistet, z.B. wenn ny-> n.. Trotzdem k&nnen
dann Losungen der Minimierungsaufgabe existieren und mit
der Methode von Lagrange gefunden werden. Lediglich die
vorstehenden Formeln sind nicht mehr anwendbar. In uncer-
bestimmten Fillen, wenn n, > ny, gibt es unendlich viele
Losungen, aus denen jedoch eine sinnvolle ausgewihit wer-
den kann (8].

Die numerische Rechnung sollte zweckmiBig iterativ
durchgefithrt werden. Ist eine Ndherung y, fiir y bekanut, so
ergibt sich oft eine verbesserte Niherung y, durch
Y1 =0 = MUM] KM),. (20)
Der Index 0 an dem zweiten Term besagt, daB hier yq
anstelle von y einzusetzen ist. Zundchst ist A =1 zu setzen.
Falls die Iteration nicht koavergiert, ist A zumindest zeitwei-
lig zu verkleinern. U} braucht nicht bei jedem Iterations-
schritt neu berechnet zu werden. Mitunter besitzt x? meh-
rere oder gar viele Minima, wozu oft physikalisch nicht sinn-
volle Ldsungen gendren. In solchen Fillen besteht die
Hauptschwierigkeit darin, eine méglichst gute Anfangsnihe-
rung zu finden, so daf die Iteration wirklich gegen die ge-
suchte Losung konvergiert. Zu anderen lterationsverfahren
siehe [13, 14].

SchlieBlich mufl auch noch die Unsicherheutsmatrix U, der
EingangsgréBen ¢ Berticksichtigung finden. Untér der Vor-
aussetzung, da x und ¢ nicht korreliert sind, gilt

Qu.Q*. @y

U,=U, +~
Fir U, gilt eine analoge Gleichung. Die Elemente Qy der
formal mit F, identischen Empfindlichkeitsmatrix Q ergeben
sich entsprechend Gl. (5) wie folgt: Fir jedes & wird f um
Ate/2 (z.B. Atx = u(te)) erhoht und erniedrigt und jedesmal
das dadurch verdnderte y errechuet, wobel meist ein einziger
Tterationsschritt gentgt. y%*) bzw. y¥~) seien die Ergebnisse.
Dann ist

(k+) _ . (k=)
i Yi
Que == e . (22)
U, und U kdnnen auch pach Gl (11) mit F als Ldsungs-
algomhmus von GL (15) uad Hnach GL (17) berechnet wer-
den.

5.2 Vertraglichkeitspriifung

Im folgenden werden alle auftretenden Wahrscheinlichkeits-
verteilungen als Normalverteilungen vorausgesetzt, obwohl
diese Annahme nicht gepriift wird und durchaus falsch sein
kann. Zu Verteilungen siche [8]. Sind nur ein Schitzwert
irgendeiner GroBe g und deren Standardumsicherheit u(q)
bekannt und liegt sonst keine weitere [nformation vor, so
folgt aus dem Prinzip der maxmalen Eantropie als wahr-
scheinlichste Verteilung eine Normalverteilung mit dem
Schitzwert als Erwartungswert und mit «?(g) als Varianz.
Diese Verteilung driickt den Stand der unvollstdndigen
Kenntnis tber die GréBe g aus, darf aber nicht als Vertei-
fung relativer Haufigkeiten irgendwelcher auftretender
Werte von ¢ verstanden werden [38]. k, set das Quantil der
standardisierten Normalverteilung zur Wahrscheinlichkeit p.
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Formeln fir die Berechnung von k, fiiv Werte p nahe Eins
sind in [15] angegeben.

Bei jeder Auswertung muf unbedingt gepruft werden, ob
das Modell, die Losung und die Eingangsdaten muteinander
vertraglich sind. Das kann angenommen werden, wenn das
Chiquadrat-Kriterium, d.h. im Fall von Gl (4) mit Gl. (12)
die Bedingung

X = nel € Kigpan/2n,

und bei der Methode der kietnsten Quadrate die Bedingung

(23)

fminyx® ~v| SkispV2v ; v=ny —n,, (24)
eriGl]t ist, wobet ky_,/; zu vereinbaren ist. § ist eine vorzuge-
bende Wahrscheinlichkeit, v die Anzahl der Freiheitsgrade.
Mit der empfohlenen Wahl &y_;2 = 2 wird das Chiquadrat-
Kriterium zu ¢cinem moderaten Kriterium, das sich in der
Praxis der Kurvenausgleichungen als verniinftig bewiahrt hat.
Falls das Kriterium verletzt ist, sind die Eingangsdaten und
das Modell kritisch zu untersuchen. Es kann auch versucht
werden, das Modell zu verbessern, z.B. durch Einbeziehen
bisher unbeachteter moglicher Linien un Spektrum.

Die Loésung mufl auch physikalisch sinnvoll sein, z. B. diir-
fen sich fur aus physikalischen Grinden nichtnegative Grd-
Ben, wie die Nettoildchen von Spektrallinien, hochstens um
Rahmen threr Unsicherhelt, d.h. etwa zweifacher Standard-
unsicherheit, negative Werte ergeben. Mitunter 4Bt sich
schon durch geeignete Modellbildung verhindem, daB Werte
fiir eine Grofle ¢ negauv werden koanen. z.B. indem mit
¢ =lnq statt mit g gerechnet wird. Auch diejenigen Werte
z; vor z, die den Kanilen zugeordnert sind, diirfen nicit signi-
fikant negativ sein. Darum muB mit einer ebenfalls voczuge-
benden Wahrscheinlichkeit e
i 2 =Kieget(Zi) (29)
fur alle Kandle gelten. Zum Rang r von U, siehe Abschnitt
3.1. Diese Bedingung ist eine Naherung, deshalb kann auch
die Niherung u(x;) fiir u(z;) gentigen, weil sich U, nicht
leicht berechneun ld8t. Zu beachten ist, dafl in GL (25) k-,

auftritt und nicht £y, oder ky_.n, . Das liegt daran, daf die

Bedingung fir die Gesamtheit der Kapile gilt. Wiirde der
kleinere Faktor k., in Gl. (25) eingesetzt, so durfte die
Bedingung durchaus bel einigen unter vielen Kandlen ver-
letzt sein. Der Rang r ist zu berticksichtigen, weil zu den aus-
geglichenen Werten z starke Korrelationen gehoren. Bei
niedrigem Rang r <« n, kann es deshalb vorkommen, da8
menrere benachbarte Werte z; zusammen negatlv werden,
was durch eine strengere Bedingung, d.h. mit k_, <
ky_yjn,, vermieden werden mu8. Effekuv gibt es r Klassen
untereinander stark korrelierter Kanile,

6 Erkennungsgrenze, Nachweisgrenze und
Yertrauensbereich

Bei der folgenden Berechnung der Erkeunungsgrenze, der
Nachweisgrenze und eines Vertraueusbereichs flir die inter-
essierende, in y enthaltene MeBgréBe bezeichne Y ein sich
aus der Entfaltung ergebendes MeBergebnis flic diese MeB-
gr6Be. ¥ ist ein Schitzwert fir den Wert d der Me8groBe,
worunter deren wahrer Wert oder, wenn die MeBgréBe als
ZuiallsgréBe aufgefaBt wird, deren Erwartungswert verstan-
den sei. Die MeBgréBe ist so zu definteren. dafl ihr Wert
d =0 bedeutet, daBl der tragliche physikalische Effekt nicht
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vorhanden ist. Anderenfalls soil d > 0 sein. Es wird wieder
angenommen, daf etn MeBergebnis ¥ fur die interessierende
MeBgroBe einer zugrundeliegenden Verteilung entstammt,
die durch eine Normalverteilung genligend gut angenihert
werden kann.

Die Erkennungsgrenze Y* ist derjenige Wert der Me8-
groBe, bet dessen Uberschreitung durch ein MeBergebnis ¥
gefolgert wird, daf tatsdchlich ein Wert 4 > 0 vorliegt. Wenn
in Wirklichkeit nur der Nulleffekt vorliegt, kommt man bei
Anwendung dieser Entscheidungsregel nur mit der Wahr-
scheinlichkeit « zu der dann faischen Enischeidung, es lige
ein Wert d > 0 vor (Fehler 1. Art). Ein MeBergebnis ¥ weist
aur dann signifikant auf einen Wert d > Q der MeBgrofie hin,
wenn es unter der Hypothese d = 0 genigend unwahrschein-
lich ist. Bei der angenommenen Normalverteilung der MeB-
ergebnisse mit dem Erwartungswert d = 0 und der theoreti-
schen Standardabweichung ¢(0) muB das MeBergebnis ¥
deshalb gréfer sein als die Erkennungsgrenze, die festgelegt
1st durch

Y = kia - 2{0), (26)

damit die Wahrscheinlichkeit fur den Fehler 1. Art kleiner
als a ist. Zu k,, hier mit p = | - «, siehe Abschnitt 5.

Die Erkennungsgrenze Y ist der kritische Werr des stati-
stischen Tests zur Entscheidung zwischen der Hypothese
d =0 und der Altemativhypothese 4 > 0. Bei Uberschrei-
tung des kritischen Werts durch das MeBergebnis ¥ wird die
Hypothese verworten. Staustische Tests sind so angelegt, daf3
die Wahrscheinlichke:t flir den Fehler 1. Art. fdlschlicher-
weise die Hypothese zu verwerfen, hdéchstens ‘gleich einem
vor der Messung festzulegenden Wert « ist.

Die Nachweisgrenze n* ist der kleinste Wert der MeB-
gréBe, der mit dem betrachteten Mefverfahren noch nachge-
wiesen werden kamn und fir den beir Anwendung der Eni-
scheidungsregel nach dem vorangehenden Absatz die Wahr-
scheinlichkeit fiir den Fehler 2. Arm, dafl filschlicherweise
kein Wert d > 0, sondemn nur Nulleffekt, d.h. 4 =0, ange-
nommen wird, hdchstens g betrigt. Der Wert von 3 ist eben-
falls vorab festzulegen. Die Nachweisgrenze n° liegt so boch
iber der Erkennungsgrenze Y, daB die Wahrscheinlichkeit
fiic den Fehler 2. Art gleich g ist. Sie ergibt sich aus der Fest-
legung

7" =Y +kig-o(n). @7)

a(n") ist die theoretische Standardabweichung der zugrunde-
gelegten Normalverteilung mit dem Erwartungswert d = 7",
Um die Erkennungsgrenze Y* und die Nachweisgrenze
n*, genauer ihre fir die Praxis bendtigten Schitzwerte,
numerisch zu berechnen, sind méglichst gute Schitzwerte fiir
die Standardabweichung o(d) mit d =0 und d =7" in die
Gln. (26) und (27) einzusewzen. Diese sind implizite Glei-
chungen, weil die einzusewzenden Schitzwerte im allgemei-
nen selbst von Y* und n* abhingen. Diese Kennwerte lassen
sich aus den Gleichungen im speziellen Anwendungsfall
jedoch durch Iteration mit den Anfangswerten ¥Y* =0 bzw.
n* = 0 berechnen. Die [teration kouvergiert in den allermei-
sten Fallen. Hiufig hingt der Schitzwert fir o(d) aur
schwach von d ab. Dann ist in oft ausreichender Ndherung

7= (Ut kafkiea) Y (25)

In (1] wird fir o und 3 der Wert 0.05 empfohlen. Damut siad
p =095 und &, = 1.645, und Gl. (28) lautet 7~ =2 7"
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Der Vertrauensbereich zum Vertrauensniveau 1 — -+ bei
etnem erkanaten Wert d > 0 der MeBgréBe ist mit emnem
MeBergebnis ¥ und der zugeordneten Standardunsicherheit
ul(Y) der MeBgréBe durch die Beziehung
Y-k - u(Y)Sd S Y -k u(Y) (29)
so festgelegt, daB die Aussage, der Vertrauensbereich iber-
decke den Wert d der MeBgréfle, in wenigstens
i1 — =) - 100 % aller Fille richtig ist. Rechts und links in die-
ser Beziehung stehen die Vertrauensgrenzen. Fur den in (1]
=mpfohlenen Wert v = 0,05 ist &y 2 = 1,960 = 2.

Fir die Berechnung der Erkennungsgrenze, der Nach-
weisgrenze und eines Vertrauensbereichs fur die interessie-
rende MeBgroBe wird deren Standardunsicherheit u(Y) als
Funktuon des aus der Entfaltung gewonnenen MeBergebais-
© ses Y der MeBgréBe bendtigt. u*(Y) ist das zu ¥ gehérende
. Diagonalelement der Uusicherheitsmatrix U,. ~ )
“Zu dem genannten Zweck wird nach Ausfithrung der Ent-
faltung nach Abschnitt 5 im Ergebnis fir y das MeBergebnis
Y durch einen anderen Wert d ersetzt, z.B. d = 0. Das so
verdnderte y set mit y bezeichnet. Mit y wird nun das verdn-
derte z, d.h. Z, nach den Gln. (4) oder (17) berechnet. Z ist
eine Schitzung fir x unter der Hypothese, da ¥ =d. Die
Unsicherheitsmatrix zu den verdnderten Werten x = Z fiir x
ist dann U, = U(Z.1). Mit den so verinderten Eingangswer-
ten wird die Entfaltung wiederholt, soweit es ndtig ist. um
das Diagonalelement &°(Y) der Unsicherheitsmatrix U.v zu
berechnen.

a(Y) wird im folgenden mit «{Y = d) bezeichnet und ist
2in Schatzwert fiir die theoretische Standardabweichung o(d)
in den Glan. (26) uad (27). Durch Einsewzen von u(Y =0) in
Gi. (28) und u(Y =n") in Gl. (27) lassen sich erste Nidherun-
gen fur die Keanwerte Y~ und n° errechnen, bei lewzterem
iterativ. Die Nédherung ist ausreichend, wenn Gl. (28) geni-
gend genau erfillt ist.

Uater der Hypothese d =0 sind sowohl u(Y =0) fir
zesetztes ¥ = d = 0 als auch u(Y) allgemein Schitzwerte fiir
7(0), sofern das MeBergebnis Y zu u(Y) die Erkennungs-
2renze Y nicht iberschreitet. Wenn d =0, darf im Extrem-
{all also Y = Y~ sein. Aus den beiden Schitzwerten 148t sich
aun  ein  verbesserter  Schitzwert uf=a-u?(Y =0)
~b-u*(Y = Y") ansetzen, wobei a + b =1, damit die Schit-
zung erwartungstreu ist. Die Wahl gleicher Gewichte
a =b =1, mangels weitergehender Informationen reicht in
den meisten Fidllen aus, weil o(d) oft nur schwach von d
abhingt. Die Gleichung flir die iterative numerische Berech-
aung einer zweiten Niherung fir die Erkennungsgrenze Y*
lautet nun, indem ug als Schidtzwert fir o(0) in Gl (26) ein-
2esetzt wird,

¥ = ko /Yo (3 (Y = 0) + (Y = ¥7)). (30)

Die zweite Niherung fir n* errechnet sich damit ebenfalls
tterativ nach Gl (27).

In manchen einfacheren Fillen, z.B. wenn ein lineares
Modell nach Gl (6) vorliegt und nur Unsicherheiten auf-
grund zidhlender Messuagen beim Vorliegen voa Poisson-
Verteilungen zu beriicksichtigen sind, kann auch die empiri-
sche Varanz s°(«*(Y)) zur Unsicherheit «’(Y) berechnet
werden [6]. Dann lassen sich a und & auch optimal so wih-
len, daB die empirische Varianz s {ug) = a*s*(u*(Y =0))
=p*s* (Y = ¥°)) minimal wird. Die dadurch erzielbare,
meist nur geringe Verbesserung rechtfertigt allerdings, auch
in Anbetracht der nur als Ndherung zugrunde gelegten Nor-
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malvertetlung, kaum den erforderiichen, 1m allgemeinen
hohen rechnerischen Aufwand, um s3(«*(Y)) zu gewinnea.

7 Anwendungsbeispiele: lineare Entfaltungen

Als Anwendungsbeispiele werden lineare Entfaltungen mit
den Modellen nach den Gln. (2) und (6) betrachtet (Zu kon-
kreteren, auch numerischen Beispielen siehe [6]).

Im Fall von GI. (6) errechnen sich mit den Gln. (4) und
(11) und der Unsicherheitsmatrix U, = Uy, weil ¢ nicht vor-
kommt, sowie mit der Matrix F, = F, = B der partiellen
Ablettungen und unter Verzicht auf U, zunachst
U, = BU.B"

y=B8x; z=Cy; (31)

und x? nach GL (12). «3(Y) ist das zu Y gehdrende Diago-
nalelement von U,, womit sich der Vertrauensbereich nach
Gl. (29) ergibt. .

Bei dem Modell nach Gl. (2) sei & eine konstaate Matrix,
t komme also nicht vor. Werden die Matrizen M, = —E und
M, = A der paruellen Ableitungen in die Gin. (13) bis (19)
singesatzt, so eatstehen K = U7 und AU Y4y —x) = O,
woraus dann

y:U,A’-U;‘.r: =4y, (32)

miny® =x’ UMx —2) 33

folgen. Es ist U}, = U,. Falls A von r abhdngt. erscheint U in
Gl (32). Dana ist U, anschlieBend nach den Gln. (21) und
(22) zu berechnen.

x sei den Kandlen eines Vielkanalspektrums.zugeordnet,
und fiir die Ereignishdufigkeiten in den Kandlen seien je-
weils unabhédngige Poisson-Verteilungen angenommen. Dann
ist Uy = diag(x) anzusetzea, und es gilt U'x = (1 ... 1)".
Es werden nun y durch ¥ =d zu ¥ und z nach Gl (31) zu
7= Cy oder nach GlL (32) zu z=Ay verdndert. z sind
Schitzwerte fiir x, wenn ¥ = d. Die zugehdrige verdnderte
Uunsicherheitsmatrix von r ist dann U = diag(z), woraus
nach Gl (31) U, =BU.B'" oder nach Gl (32)
U, =0 a)™ folgt. Nur das Diagonalelement
i*(Y) = u*(Y = d) von U, fiir Y braucht berechnet zu wer-
den, das als Schitzwert der Varianz o°(d) fir die iterative
Ermmittlung der Erkenoungsgrenze Y* nach Gl (30) und der
Nachweisgrenze n” nach Gl (27) bendtigt wird. In dem ein-
facheren Beispiel von Gl (31) erweisen sich U, = diag(Cy)
und somit auch #*(Y) als lineare Funktionen von 4.

(Eingegangen am 3. November 1994)
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Ausgehend von einer kurzea allgemeinen Einfithrung zum
Thema Haftung und Versicherung sowie deren Anwendung
auf den Nuklearsektor wird in der Broschiire ein umfassen-
der Uberblick iiber die bisherigen internationalen Entwick-
lungen auf dem Gebiet der nuklearen Haftung, den derzeiti-
gen Stand der internationalen Regelungen und die derzeit
noch ungeregelten Aspekte gegeben. Bei der Darstellung des
internationalen Systems der Haftung werden vor allem die
Pariser Konvention iber Haftpflicht auf dem nuklearen Sek-
tor, die Briisseler Ergdnzungskonvention, die Wiener Kon-
vention tiber Haftung fiir nukleare Schiden sowie die Kon-
ventionen itber die Haftung beim Seetransport voa Nuklear-
material erldutert. Die Koaventionen von Paris, Briissel und
Wien sowie das gemeinsame Protokoll sind im Anhang der
Broschiire im Volltext abgedruckt.

Zwischen den Texten sind weitere interessante Informa-
tionea dber intemationale Organisatiogen und Konventi-
onen (z.B. Unterzeichnerstaaten, Datum der Ratifizierung)
optisch hervorgehoben. In einem eigenen Kapitel werden die
derzeit vorhandenen nationalen Regelungen der Staaten
Kanada, Frankreich, Deutschland, Japan, Niederlande,
Polen. Schweiz, Gro8brtannien und USA wertungsfrei und
kurz beschrieben.

Nach dem Reaktorunfall von Tschernobyl gab es Bestre-
bungen der Staaten fir eine Verbesserung des internationa-
lea Systems der Haftung. Ein Ergebnis dieser Bestrebungea
war z.B. das 1992 in Kraft getretene gemeinsame Protokoll

zur Anwendung der Pariser und Wiener Konventionen, das .

Regelungen zu Haftungs- und Schadensersatzfragen zwi-
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schen Unterzeichnerstaaten der beiden bis dahin véllig iso-
liert voneinander bestehenden Konventionen trifft. Trotz die-
ses lbergeordneten Protokolls blieb eine Reihe von Proble-
men ungeldst. Dies betrifft u.a. Fragen des geographischen
Geltungsbereiches, der Héhe und Begrenzung von Schadens-
ersatzansprichen, die Schadensdefinition, den- Nachweis det
Schadensursache u.a.m. Dieses Buch geht im einzelnen auf
die durch das internationale System der Haftung bisher nicht
abgedeckten Aspekte, die damit verbundenen Probleme und
auf unterschiedliche Betrachtungsweisen der Beteiligten ein.

Mit dem Ziel einer weiteren Verbesserung des internatio-
nalen Systems der Haftung und des Schadenersatzes fiir
nuklear verursachte Schiden haben die JAEA-Mitgliedsstaa-
ten Verhandlungen aufgenommen. Ziel ist zunichst die
Uberarbeitung der Wiener Konvention und als weitere Her-
ausforderung auch die Uberarbeitung der Pariser und der
Briisseler Konvention. Der gegenwirtige Stand der Diskus-
sionen wird dargestellt. Ferner wird in einem eigenstindigen
Kapitel der Stand der Verhandlungen zur Bildung eines in-
ternationalen Ergdnzungsfonds flir dea Fall, daB das Scha-
densausmaf die Haftungsgrenze des Verursachers Ubersteigt,
dargestellt. Ziel der Verhandlung ist eine neue Konvention.
Ob es eine globale oder mehrere regionale Konveationen
dazu geben wird, ist derzeit noch offen. Eine langwierige
Diskussion ist bei der Frage der Hafrung bei von Endlagern
verursachten Schiden zu erwarten, insbesondere bei in der
Nachbetriebsphase verursachten Schaden.

Insgesamt vermittelt diese Broschire dem sich nicht all-
tiglich mit dem internationalen System der nuklearea Haf-
tung befassenden Leser einen guten Uberblick tber diese
Materte. A. Ziihlke, Minchen

Kernmaecrmie 60 (1995) +



