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Collimation Error Correction ]or X - R a y  Small  Angle Scattering 

A new iterative procedure for desmearing of X-Ray  Small 
Ang]e data is presented. There are no restrictions fo special 
types of scattering curves or to the intensity distributions of the 
primary beam. The procedure gives a "Weighted Least Squares" 
approximation to the experimental data. There is no need of 
"smoothing" these data. The termination error is negligible. 

Es wird ein neues iteratives Verfahren zur Entschmierung 
yon RSntgenkleinwinkelaufnahmen vorgestell~, das universell 
verwendbar ist. Es werden keine Voraussetzungen an die 
spezielle Form der Streukurve oder tier Spaltbelegungsfunktionen 
geraacht. Das Verfahren arbeitet mit  einer ,,Weighted Least 
Squares"-Approximat ion der Me2punkte und strenger Konver- 
genzkontrolle. Eine vorhergehende Glg~tung der Mel3daten ist 
nieht erforderlich. Der Abbruchfehler infolge des endlichen 
Mel~bereichs ist vernachl/issigbar klein. 

E i a l e i t u n g  

Das RSntgeIfldeinwinkelverfahren gewiant im Bereieh des Studiums 
der Makromolekiile und Kolloide rasch an Bedeutung. Eine einzigartige 
Stellnng hat es beim Studium der gelSsten biologisch interessanten 
Makromolekiile, weft es hier viel detailiiertere und genauere Aussagen 
machen kann als alle anderen Verfahren. Allerdings ist die experimentell 
erhaltene Streuknrve dureh Xollimationseinfliisse erheblieh verfglseht 
und in dieser Form wenig aufschluitreich. Entscheidend ist es daher, die 
Kollimationseinfliisse zu eliminieren. Die vorlicgende Arbeit hat dieses 
Thema zum Gegeastand. 

Das Problem besteht erstens in der L6sung der zugeh6rigen Integral- 
gleichung (1), die die mathematische Besehreibnng des Kollimations- 
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effektes darstellt. Damit  verbunden ist der stets vorhandene Abbruch- 
fehler durch den endliehen MeBbereich. Dieser Abbruchfehler kalm nie 
v611ig beseitigt werden. Er soll aber so klein gehalten werden, da$ er 
vernaehl/s werden kann. 

Zweitens besteht das Problem der Datenapproximation. Die MeI3- 
kurven werden an diskreten Stellen mit  statistischer Genauigkeit 
gemessen. Wiirde man die MeBdaten direkt der Entschmierung unter- 
werfen, so wfirden die statistischen Schwankungen stark verst/~rkt in 
der L6sungskurve aufscheinen, falls eine L6sung der Integralgleichung 
iiberhaupt noch m6glich ist. Es mul3 also dureh die Me$punkte eine 
, ,g lat te"  Kurve gelegt werden. Eine Bedingung dabei ist, daI3 dies nach 
einem ,,Weighted Least Squares"-Verfahren geschehen soll, da dadurch 
eine Gewichtung der einzelnen Mel3punkte naeh ihrer jeweiligen Mel3- 
genauigkeit m6glich ist. Andererseits mnf~ jedoeh noeh eine zweite 
Bedingung angegeben werden, die den Grad der Glattheit der Approxi- 
mationskurve bestimmt. 

Von den bisher haupts/~chlich verwendeten Verfahren zur Ent- 
schrnierung 1-n ist hier besonders das Verfahren yon Schelten und Hofifeld 1~ 
zu nennen, das einen entseheidenden Fortschritt brachte. Itier wird die 
zweite Ableitung der Approximationskurve minimalisiert. Dies ffihrt daher 
zu sehr glatten Approximationskurven. Allerdings erweist sich diese Neben- 
bedingung im Bereich starker Krfimmungen der Mef3kurve als zu stark. Es 
werden nieht nur die statistischen Sehwankungen gegl/~ttet, sondern aueh 
die Mef3kurve, was zu einer schwer kontrollierbaren Verf/Hschung des 
Streumassenradius ffihren kann. 

Das hier vorgestellte Verfahren arbeitet mit  einer impliziten G1/ittung, 
d. h. es wird im Verlauf des iterativen L6sungsprozesses eine Verst/~rkung 
der statistischen Schwankungen verhindert, wobei der Grad der G1/~ttung 
einerseits yon einem frei w/~hlbaren Parameter  und andererseits yon der 
Gr6fte des MeBfehlers abh/s In  Gebieten mit  grol]em MeBfehler 
n immt der G1/s zu. 

M e t h o d e  

Bereits Lake 6 hat  die M6glichkeit einer iterativen L6sung der 
Integralgleichung (1) gezeigt. 

z~ (.~) = f j~P (t). Q (x). z (V(~ - x ) ~  + t~) d x.  d t (~) 
- - o 0  

Diese Gleichung ist die mathematisehe Darstellung des Verschmierungs- 
effektes. 

Wie bei Lake  wird - -  im Prinzip - -  die verschmierte Streukurve als 
erste N/~herung (IT) angenommen. Diese Kurve  wird dann versehmiert 
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(ITs) und die gewichteten Abweichungen yon der wirklich gemessenen 
verschmierten Streukurve (IM) bestimmt. 

CORI~ (mi) ---- [J[M(mi) - -  lTS(m~)] 2 / W(m~) 2" IM(mi)  2 (2) 

W(mQ ~ relat iver  Fehler  d e s / - t e n  Mel3punkts in  Prozenten.  

Die Summe fiber diese Abweichungsquadrate dieat zur Kontrolle der 
Konvergenz, wobei im wesentlichen eine gleichm/~l~ige Konvergenz 
gefordert wird. Durch die spezielle Form yea CORR(mi) in (2) ist ei~e 
Weighted-Least-Squares-Approximation sichergestellt. 

Um eine implizite G1/s zu erhalten und die Konvergenz zu 
besehleunigen, wird jeder Punktabweiehung CORR(mt) eine Variations- 
funktion VAI~i mit endliehem Definitionsbereich zngeordnet. Das heii~t, 
durch die Abweiehung CORR(m~) an tier Stelle mf der versehmierten 
Kurve wird ein Bereich yon mi_ k bis m~+t der Testfuaktion IT variiert. 
Mit J 

J = I c  ~-l ~-l ,  (3) 

der Definitioasbreite der Variationsfunktion VAR/, ist auch der Glattnngs- 
grad festgelegt. Die Abh~ngigkeit des Gl~ttungsgrades veto Me6fehler 
ist durch 

J - ~  j d- W(md (4) 

gegeben, wobei j ein frei w~hlbarer Parameter ist. 
Der tJbergang yon der N-ten N~heruag IT(N) zur (N~-l)- ten 

N/~herung 1T(N+I) ist gegeben durch 

! 
-/T(N+I) (mi) = IT(N) (mi) ~1 

Sinkt dabei ASUM, gegeben dureh 

-~- ~l VAl~t+r(m~)t (5) 

ASUM = ~ C0RR (mi) 
i 

unter eine vorgegebene Schranke sl, oder wird 

[ASUM(N)-  ASUM(lv+I)]/ASUM(~) < s2, 

(6) 

so wird die Iteration abgebrochen und die Funktion IT(N+I) stellt die 
LSsung des Problems dar. 

A b b r u c h f e h l e r  

Es ist weiters gelungen, den Abbruohfehler vernachli~ssigbar klein zu 
halten. Dies gesohieht duroh eine e~tspreohende Extrapolation tier 
Startfunktion /T(D fiir die erste Iteration mit n~ehfolgenden Korrek- 
turen duroh ei~e verl~ngerte Vari~tionsfunktion. 

(7) 
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l q u m e r i s c h e  D u r c h f i i h r u n g  

Es wurde ein F OR TR AN IV-Programm erstellt, das auf s/~mtliche 
Besoaderheiten bei RSntgenkleinwiakelstreuexperimentea Rticksicht 
nimmt.  

E r g e b n i s s e  

Das Programm ist seit etwa 6 Mona.tea im Inst i tu t  fiir Physik. 
Chemie der Univ. Graz mit  sehr gutem Erfolg in praktischer Erprobung. 
Aueh eine Reihe yon Tests mit  theoretischen Streukurven wurde dureh- 
gefiihrt, wobei besonders der Gl~ttungseffekt und die Vernaehl/~ssigbar- 
keit der Abbruehfehler uatersucht wurden. Diese Testrechaungen ver- 
liefen ebenso mit  groSem Erfolg wie die Kontrollen beziiglieh des Streu- 
massenradius. Da das Verfahren weder an spezielle Kurventypen noeh 
an bes~immte experimentelle Voraussetzungea gekniipft ist und die 
Dateneingabe sehr einfaeh ist, seheint es als Standardverfahren fiir die 
Korrektur  des Kollimationseffektes bei RSatgenkleinwiakelstreukurven 
besteas geeignet. 

Eine ausfiihrliehe Publikation mit genauer Besehreibung des Reehen- 
programms und mit  den Ergebnissen der Testrechnungen erscheint an 
anderem Orte. 
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