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on IgorPro  

 
2006.6.2 

 

 

AGNES 測定で得られた RAW データの読み込みと解析 

RAW データから S(Q,E),G(Q,E)まで 

 

  ・AGDAS3 起動（動作環境、必要なファイル） 

  ・AGDAS3 解析手順その１(各種データ読み込みと設定)  

  ・AGDAS3 解析手順その２(QENS 解析)  

  ・AGDAS3 解析手順その３(Elastic Scattering 解析) 

  ・その他の注意点 
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○解析の前に用意するもの  
 ・サンプル RAWデータファイル(AGXXX.RAW) 
 ・Vanadium RAWデータファイル(AGXXX.RAW) 
 ・ディテクタ情報ファイル(AGNES_DetMapXXXXX.txt) 
  ディテクタ情報ファイルについては、AGNES_DetMap manualを参照のこと 
 

○AGDAS3起動  
  動作環境 
 IgorPro ver 4.0 以降 
 IgorPro (Macintosh)にて動作確認 
 

  起動に必要なファイル 
  AGDAS3_v25.ipf （IgorPro プロシージャファイル） 
   

起動手順 
AGDAD3.ipf をダブルクリックで起
動する。IgorProアプリケーションが
起動し、左図のようなウィンドウが

開くので、ウィンドウ下部にある

「Compile」ボタンを押す。 
 コンパイルは一瞬で済み、Macro
メニューに「AGDAS 3rd Start」の項
目が現れるのでそれを選択する（下

図）。すると、AGDAS3 のメインパ
ネルが開く（次ページ参照）。 
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 AGDAS3各種パネル 
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○解析手順その１（各種データファイルの読み込みと設定）  
  

  １－１ Resolution モードのイニシャライズ 

 Resolutionモードの決定 
  I) メインウィンドウの「Initialize」ボタンを押す 
  II) 下図のダイアログが現れるので、Resolutionを選択する。 
   

   

  決定したら、「Continue」ボタンを押して終了する。 
 

 

  １－２ サンプル RAW データの読み込み 

 「Sample」ボタンを押すと、ファイル選択のダイアログが出るので選択する。 
メインウィンドウ上にファイル名とモニターカウントが表示される。 
RAW データを昔のフォーマット（Kaleida で読み込める）で書き出す場合は、Old 枠
内の「Save」ボタンを押し、セーブ場所をダイアログで指定すればよい。間違ったフ
ァイルを選択した場合は、「C」ボタンで Clearするか、再度読み込めばよい。 
 

  １－３ RAW データのプロット、データの直接確認（必要に応じて） 
 Multi Plot枠の「Plot」ボタンでプロットできる。 
プルダウンメニューで上、中、下段の選択、プロット開始および終了のディテクタ番

号、プロット間のずらし方(Offset)の変更が出来る。 
 

  １－４ バックグランドデータの読み込み（必要に応じて） 
 「BKG」ボタンを押すことでバックグランドの RAWデータを読み込むことができ
る。QENS解析や Elastic解析の時には、モニターカウントでサンプルデータに対し規
格化され、サンプルデータから直接引いたものが解析用データとして扱われる。バッ

クグランドデータが読み込まれていると自動的に差し引かれることに注意。 
間違って読み込んだ場合は「C」ボタンで Clearすること。 
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  １－５ コンスタントバックグランドの設定（必要に応じて） 
 RAWデータの段階で、シグナルのないと思われる TOF領域の強度をコンスタント
バックグランドと見なして、全タイムチャンネルからその強度を引く。必要ならチェ

ックボタンにチェックを入れる。コンスタントバックグランドと見なす TOF 領域は
設定できるが、設定した後でもう一度チェックボタンのチェックをやり直す必要があ

るので注意すること。 
 

  １－６ ディテクタ情報ファイルの読み込み  
 ディテクタの生死（使用 or不使用）、Elastic Peak位置の情報のはいっているテキス
トファイルを読み込む。読み込むと、その内容が新しい Table として表示される。こ
の情報は、必要なら直接 Tableから書き換えることができる。 

 

このファイルの詳細は AGNES_DetMap manualを参照のこと。 
 
 

  １－７ Vanadium データの読み込み 

 S Q,ω( )データの計算に必要である。「Vanadium」ボタンを押すと、ファイル選択ダ

イアログが出るので、RAWデータファイルを選ぶ。 
 

  １－８ QENS 解析か Elastic 解析の選択 

 「QENS Analysis」ボタンか「Elastic Analysis」ボタンを押して、次のステップ

へと移る。「Macros」メニューから選択してもかまわない。 
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○解析手順その２（QENS解析）  
 この解析を行うには、手順その１を前もって実行しておく必要がある。 
  

 ２－１ Station データのイニシャライズ 

まず初めにディテクタをまとめるにあたり、いくつのグループに分けるのかを設定す

る。このグループを”Station”と呼ぶ。 
QENS 解析用パネルの「Initialize」ボタンを押すことで、Station の個数を設定するダ
イアログが開く 

 

デフォルトは 12個になっている。必要な数を入力して「Continue」ボタンを押す。 
すると、Stationのまとめ方を示すテーブルが出現する。 

 

デフォルトでは、12個の Stationで 1つの Stationに 10本のディテクタが含まれてい
る。必要に応じてこの表を直接書き換えることで、グルーピングを変更できる。 
Upper : 上段のディテクタ（全 104本：20˚~123˚） 
Middle : 中段のディテクタ（全 120本：10˚~129˚） 
Lower : 下段のディテクタ（全 104本：20˚~123˚） 
 

（注意）Station数が最初の設定ほど必要でない場合，最後のカラムに「-1」を入力す
ることで、それ以降のカラムは無視される。なお，各 Stationの個数の総和が実際のデ
ィテクタ個数より多くならないよう注意。 
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  ２－２ 利用するデータのチェック  
「Loaded files」の欄に手順１で選んだファイルが表示されている。もし、それらが目
的と異なる場合は、そのままメインパネルにて変更を行う。その際、再度メインパネ

ルの「QENS Analysis」のボタンを押す必要はない。直接行き来できる。 
 

  ２－３ Station 作成  
１）グルーピングの実行 

 手順２－１での設定に応じて各ディテクタのグルーピングを行う。Make Station 
Data枠内の「Make」ボタンを押す。Igorのコマンドウィンドウに作業過程が表示
される。 
  

この作業には２つのオプションがある。 
 □Add peak on reverse 
   チョッパー裏面からのピークを足す 
 □/counter /monitor 
   モニターカウントと各 Station内のディテクタ数で割る。 
         各 Stationの強度がディテクタ１本あたりとなる。 
 

この作業以降、解析は Stationごとに進められる。各 Stationを示すインデックスは、
0から始まることに注意。（Stationの表と同じ） 
なお、手順１イニシャライズで示した Station のグルーピングの変更は、「Make」
ボタンを押す直前まで可能である（Station総数以外）。 

 

    ２）Station データの取り出し、書き出し（必要なら） 
 Make Station Data枠内の Save枠で、Igor上へのWave、もしくはテキストファイ
ルとして書き出すことができる。 
プルダウンメニューとボタンで、必要なデータを取り出す。 
 

  ２－４ S Q,ω( )の計算  

 １） パラメータの入力 
  Make Dynamic Structure factor枠内で、必要なパラメータを入力する。 

Temperature of sample  測定温度 
Reference temperature  ボーズスケールするときの基準温度 
mean square displacement 平均二乗変位 

 

 ２） 「Calculation」ボタンを押す 

  Igorのコマンドウィンドウに作業過程が流れる。 
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  ２－５ S Q,ω( )の計算結果を取り出す  

 １） Igor 内部への（Wave）として取り出す 

Output枠内で、取り出したいエネルギー範囲（単位[meV]）と binningを設定
し、 
Take out枠内のプルダウンメニューから、必要とするデータを選ぶ 
  SSQW 対称化したS Q,ω( )  
  SQW S Q,ω( )  
  SBSL ボーズスケールした対称化S Q,ω( )  
  BSL ボーズスケールしたS Q,ω( )  
  DSP 状態密度 
 その後「Waves」ボタンを押すことで、Igor の wave として取り出すことが
できる。Binningに少し時間がかかるかもしれない。 
 Waveの名前は以下のフォーマットとなっている。 
   AG###_S**_SSQW SSQWデータ 
    ここは取り出すデータによって変化する 
   AG###_S**_E Energy Transfer Eデータ 
   AG###_S**_Q Momentum Transfer Qデータ 
  （###はデータの Run Number、**は Station番号） 

 

     ２） AGFIT 用テキストファイルへの書き出し 

 Output枠内で、取り出したいエネルギー範囲（単位[meV]）と binningを設
定し、For AGFIT枠内の「Save」ボタンを押す。計算（主に binning）が終わ
るとダイアログが開き、以下のようなファイル名をデフォルトとしてセーブ

しようとする。ファイル名の変更が必要ないなら、単に return キーを押して
ゆけば良い。ファイルの種類は２種類あり、まず各 Stationの角度と Q値を書
き出したファイルが一つ、そして各 Stationのデータファイルである。前にも
書いたが、Stationのインデックスは 0から始まることに注意。 

 （XXXは Runナンバー） 
 AGXXX _Angle_Q.txt  ：平均角度とその Q値 
 AGXXX_stn0  ：Station 0データ 
 AGXXX_stn1 
 ….. 
 AGXXX_stn11 
 

  

 以降、書き出されたファイルを用いて、AGFITによる解析（AGFIT manual）へ
と進む。 
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○解析手順その３（Elastic Scattering解析）  
  この解析を行うには、手順その１を前もって実行しておく必要がある。 
  目的は、ElasticPeak付近の強度を横軸 Q値で取り出すことである。 
 

 ３－１ 各種設定のチェック  
手順その１で設定したレゾリューションやデータファイル等のチェックを行う。もし

変更が必要なら、そのままメインパネルにて変更を行う。その際、再度メインパネル

の「Elastic Analysis」ボタンを押す必要はない。直接行き来できる。 
 

 ３－２ 強度の計算実行  
１）設定 

「Intensity Integration」枠内のパラメータを設定する。 
Width： 

積分範囲を設定する。Elastic ピークの中心からの Time Channel の幅を入
力する。(Half Width) 

Add Reverse phase peak： 
チョッパー裏面からのピークを加えるならチェックする。 

Integration of S(Q,E)： 
積分を、TOFの RAWデータのまま行うのか、S(Q,E)への計算を行ってか
ら行うのかを設定する。これにチェックした場合、以下のパラメータの設

定も必要となる。 
・Temperature of sample 
・mean square displacement 

 

２）実行 
「Calculation」ボタンを押す。計算結果はプロットされ、Waveに書き出される。 
Waveの名前とそのデータは以下のようになる。（###：Run Number） 
Wel_AG###o  Sampleデータ／1ディテクタ／モニターカウント 
Wel_AG###v  Vanadiumデータ／1ディテクタ／モニターカウント 
Wel_AG###  Wel_AG###o／Wel_AG###v 
Wel_AG###_Q Q値 
 

３）Save 

上の４つのデータを１つのテキストファイルとして書き出す。「Save」ボタンを
押すとダイアログが開くのでファイル名を指定する。 
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○その他の注意点  
  リセット  

基本的に、手順通りに行われないと機能しないようにしているので、大きな問題は発

生しないであろう。ただし、多少の前後（Vanadium は Initialize 後ならいつでも読み
込める、など）は行うことが出来る。もし途中でわからなくなったら，メインパネル

もしくは QENS解析用パネル上部の「Reset」ボタンを押すことで、消すことの出来る
データはすべて抹消され、各種ウィンドウも書き直される。 
 

  パネル間のデータの関連  
メインパネルで設定できるバックグランドデータやコンスタントバックグランドの

補正は、読み込まれたり設定されると同時に行われ、その補正された結果がそのまま

両方の解析で用いられる。なお QENS解析と Elastic解析は、同時に行えるようになっ
ているが、試料温度など S(Q,E)計算に使うパラメータは共通である。 
 

  データのテキスト取り出し（まとめ）  
データをテキストファイルの形で取り出すことができるのは４カ所。 
 RAWデータ メインパネル：Old format「Save」ボタン 
 Station データ QENS解析パネル：Save to 「File」ボタン 
 SSQWデータ QENS解析パネル：Output 「For AGFIT」ボタン 
Elasticデータ Elastic解析パネル：Integration「Save」ボタン 
 

Igorの使い手の方へ  
基本的に、すべてのデータの保存や計算は 
 root:Packages:AGNES 

のなかで行っている。そのため、デフォルトのデータフォルダとして最上階層の

rootにいる限り、データを見たりグラフを描くのに多少面倒になっている。その
ため、root へ最小限のデータをコピーする機能をつけておいた。IgorPro のバー
ジョンが 5になると、階層が深くても直接Waveを指定できるようになっている
ので問題はないだろう。 


