Uporaba nakljucnih stevil XPS spektri
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Generiramo nakljuc¢no

tocko:

X = rand

rand

y:
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Uporaba naklju¢nih stevil

Koncept metode

Generiramo nakljuc¢no
tocko:

X = rand
y = rand

Izberemo pogoje:
X2+ y? <1

Za vsako naklju¢no
izbrano to¢ko ugotovimo,
ali jim ustreza ali ne.
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Uporaba naklju¢nih stevil

Tehtanje in Stetje

Povrsina — poiS¢emo razmerje
med povrsino kvadrata in
vCrtanega kroga.

m e

R— Nzadetkov

Nstrelov

Akroga =R x Akvadrata
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Uporaba naklju¢nih stevil

Tehtanje in Stetje

Povrsina — poiS¢emo razmerje
med povrsino kvadrata in

vCrtanega kroga.
R— Nzadetkov

Nstrelov

Akroga =R x Akvadrata

Stevilo 7T
— —rl. —
Airoga = <, r=1
= Akroga =R x Akvadrata

Kdaj bomo zadovoljni z
rezultatom?

3.142

3.14159

3.1412

0110° 110° 210° 30° 410° 5010° 610°

Nstrelov
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Uporaba naklju¢nih stevil

Tehtanje in Stetje

Povrsina — poiS¢emo razmerje
med povrsino kvadrata in

vCrtanega kroga.
R— Nzadetkov

Nstrelov

Akroga =R x Akvadrata

Stevilo 7T
— —rl. —
Airoga = <, r=1
= Akroga =R x Akvadrata

Kdaj bomo zadovoljni z
rezultatom?

3.142

3.14159

3.1412

0110° 110° 210° 30° 410° 5010° 610°

Nstrelov

|T — Tpravi| < izbran kriterij
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Uporaba naklju¢nih stevil

Resevanije diferencialnih enacb

Kemijska kinetika reakcije A —-B —C

Resujemo:
I~ ki D kA - kis DO = kg
Analiti¢ni nacin — reSitev: Monte Carlo metoda
[A] = ekt 1
—kit _ a—kst 08
Bl =t & = -
C] =1+ ki e’l: : /;?ekﬁ

time [arb. u]
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Uporaba naklju¢nih stevil

Fitanje podatkov — shema

Izberemo fi L)

1 Izberemo parametre | g | poye¢amo natanénost

‘ Izra¢unamo izbrane vrednosti ‘

izbrana
vrednost

-Kogl <

Premalo

Primerjamo izra¢unane vrednosti
z izmerjenimi

Kako natanc¢ni smo?

Slabse ujemanje kot v
prej$njem koraku

Boljse ujemanije kot v
prejSnjem koraku

in obdelava podatkov



XPS spektri

Oblika XPS vrhov

XPS,» = gaussov vrh x lorentzov vrh + rep

f(X) = {Gb + Tb}h
el—(1-9)(In2)(x—x0)?/w?]

2
= gt pwey T80 e ol

12 T T T
gauss*lorentz+rep

gaiss — Vsak XPS spekter je
. sestavljen iz &tirih vrhov.

Wl
08 Za vsak vrh prilagajamo
parametre

a,b,c,g,h xpinw

06

04

Kriterij za kvaliteto
ujemanja: RMSE (root
mean square error)

02

0

-3 -2 -1 0 1 2 3 4 5
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XPS spektri

XPS vrhovi posameznih komponent

Test z razlicnimi oblikami vrhov:

a) relaxed
with tail

b) fixed
with tail

c) relaxed
without tail

Intensity [a.u.]

580 575 570 565 560 580 575 570 565 560
Binding energy [eV] Binding energy [eV] Binding energy [eV]

XPS spektri posameznih komponent:

B) CU,0

nuSHLIy [ U

? : TS ARSI I gt
580 575 570 565 560 580 575 570 565 560 580 575 570 565 560
Binding energy [eV] Binding energy [eV] Binding energy [eV]

in obdelava podatkov



Sestavljeni XPS spekiri

Vsak sestavljen XPS spekter lahko predstavimo kot linerano
kombinacijo spektralnih prispevkov posameznih komponent:

n
XPS =" x; x X
i=1

n
ZX; =1
i=1

Radi bi dologili x;.
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XPS spektri

XPS spektri izbranih vzorcev

Vzamemo spektre posameznih komponent in jih prilagodimo
sestavljenim spektrom:

d) 20°

Cu(l)BTA complex
&e CW

575 570 565 560
Binding energy [eV]

e) 45°

575 570 565 560
Binding energy [eV]

580 575 570 565 560
Binding energy [eV]
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