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В работе кратко описаны основные возможности библиотеки TalysLib, предоставляющей интер-
фейс к программе TALYS и ее базе данных. Обсуждается добавление в TalysLib функционала
для автоматического получения экспериментальной информации из EXFOR. Проведена проверка
нескольких подходов к автоматизации получения экспериментальных данных.
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ВВЕДЕНИЕ

В рамках проекта TANGRA (TAgged Neutrons and
Gamma RAys) в Лаборатории нейтронной физики
им. И.М. Франка Объединенного института ядер-
ных исследований (ОИЯИ, Дубна) исследуются ядер-
ные реакции, происходящие под действием нейтронов
с энергией 14.1 МэВ [1]. Процессы неупругого рас-
сеяния быстрых нейтронов имеют большое значения
для фундаментальных исследований в области ядер-
ной физики. Корректная информация об особенностях
этих процессов необходима для моделирования ядерно-
физических установок и планирования экспериментов.
Также на основе экспериментальных данных, получа-
емых при изучении нейтрон-ядерных реакций, могут
быть уточнены параметры теоретических моделей, ко-
торые впоследствии могут быть использованы для рас-
чёта свойств других процессов.

В настоящее время существуют программы, позволя-
ющие проводить расчеты ядерных реакций с использо-
ванием большого числа различных теоретических под-
ходов, например, EMPIRE [2] и TALYS [3]. Программа
TALYS содержит подробную базу данных о структуре
атомных ядер, основанную на библиотеке RIPL-3 [4].
Результаты вычислений с помощью TALYS обычно хо-
рошо согласуются с экспериментальной информацией,
однако в некоторых случаях результаты вычислений
могут не совпадать с экспериментальными результа-
тами. Параметры моделей, используемые для расче-
тов, определяются аппроксимацией доступных экспе-
риментальных данных, и поэтому расширение выбор-
ки экспериментов позволит улучшить согласие резуль-
татов расчета и экспериментальных результатов. На
сегодняшний день основным источником эксперимен-
тальной информации является база EXFOR [5], однако
ее использование осложняется тем, что файлы имеют
неудобный для автоматической обработки формат.
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В проекте TANGRA для упрощения использования
результатов расчётов в TALYS и использования инфор-
мации из его базы данных была создана библиотека
TalysLib. Производится доработка библиотеки с целью
добавления возможности автоматического поиска и из-
влечения информации из EXFOR и ENDF. В настоя-
щей работе будет представлена информация о текущих
возможностях TalysLib и способах получения экспери-
ментальных данных.

1. БИБЛИОТЕКА TALYSLIB

Планирование экспериментов по исследованию ядер-
ных реакций и последующая обработка получаемых
данных требует привлечения информации, характери-
зующей вероятности исследуемых процессов. Далеко
не всегда для оценки возможности наблюдения тех или
иных каналов реакции достаточно имеющихся экспе-
риментальных или оцененных данных. Одним из воз-
можных источников необходимых сведений могут быть
модельные расчеты, выполняемые с использованием
наборов параметров, оптимизированных на доступной
экспериментальной информации.

Одной из задач, решаемых при обработке экспе-
риментальных данных, получаемых в экспериментах
TANGRA, является дешифровка спектров γ-квантов,
испускаемых продуктами нейтрон-ядерных реакций.
Для ее решения критически важной является ин-
формация о сечениях излучения γ-квантов различных
энергий. Экспериментальные данные такого рода в на-
стоящее время неполны, сечения, полученные в разных
экспериментах существенно расходятся [6]. Один из
возможных подходов к оценке вероятности излучения
отдельных γ-линий основан на реконструкции каска-
дов γ-переходов с использованием сечений возбужде-
ния отдельных уровней из ENDF [7] и коэффициентов
ветвления из ENSDF [8], в частности, он реализован
в GEANT4 [9]. Альтернативным источником сечений
излучения γ-квантов может быть результат расчетов
в TALYS. В этом случае, аналогично предыдущему
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подходу, производится реконструкция γ-каскадов, но
в качестве сечений возбуждения отдельных уровней
используются результаты модельных расчетов. Вари-
ант с использованием TALYS существенно проще в ре-
ализации как из-за легко читаемого формата выходных
файлов, так и из-за того, что вся процедура рекон-
струкции каскада реализована непосредственно внут-
ри TALYS.

Код, который в дальнейшем развился в TalysLib,
изначально был написан для дешифровки γ-спектров
в процессе обработки экспериментальных данных, по-
лученных с использованием детектора из сверхчистого
германия. Пример дешифровки такого спектра, выпол-
ненной с помощью TalysLib, приведен на рис. 1.
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Рис. 1. Пример дешифровки γ-спектра, полученного в экс-
перименте по рассеянию нейтронов с энергией 14.1 МэВ на
железном образце.

TalysLib является объектно-ориентированной C++
библотекой, основанной на ROOT. В ее основе лежат
3 класса, соответствующие реальным физическим объ-
ектам (рис. 2).

Класс Nucleus соответствует атомному ядру и содер-
жит информацию о его свойствах: заряде, массе, де-
формации, оптическом потенциале и т.д. Также, в этом
объекте хранится список уровней в виде вектора объ-
екта типа Level.

Класс Level соответствует отдельному возбужденно-
му состоянию ядра и содержит информацию об энер-
гии, спине и четности состояния, списке соответству-
ющих γ-переходов, сечениях возбуждения и угловых
распределений рассеяных частиц. В каждом объекте
Level хранится список γ-переходов в виде вектора объ-
ектов GammaTransition.

Класс GammaTransition содержит данные об энер-
гии перехода, его мультипольности и рассчитанных се-
чениях.

Каждый из классов также содержит указатели на
объект, находящий выше по иерархии. В случае реак-
ции типа a+A → b+B, объект Nucleus, соответству-
ющий ядру B, содержит указатель на ядро A.

Взаимодействие с TALYS происходит следующим об-

разом: на основе параметров «по умолчанию», или же
заданных пользователем, создается входной файл, по-
сле чего посредством системных вызовов выполняется
запуск TALYS. Результаты вычислений перенаправля-
ются в выходной файл, который затем анализируется
с целью извлечения расчитанных характеристик реак-
ции. В результате вычислений генерируется большой
объем информации: список отдельных каналов реак-
ций, их энерегия — Q, сечения, угловые распределения
продуктов. Структура кода — прототипа TalysLib ока-
залась достаточно удачной для дальнейшего развития,
и впоследствии был реализован функционал, связан-
ный с визуализацией считанных из выходного файла
данных с использованием богатых возможностей сре-
ды ROOT [10]. Использование системных вызовов для
работы с TALYS не является существенным недостат-
ком, так как время, затрачиваемое на работу с функ-
циями операционной системы пренебрежимо мало по
сравнением с продолжительностью вычислений. Так-
же следует отметить, что обмен информацией между
подпрограммами TALYS выполняется посредством тек-
стовых файлов, что может существенно замедлять рас-
четы.

Использование ROOT позволяет реализовать под-
бор параметров моделей, используемых в TALYS, для
улучшения согласия результатов расчетов с экспери-
ментальными данными за счет использования миними-
затора MINUIT. Наиболее приближенной к деятель-
ности коллаборации TANGRA является задача опти-
мизации оптического потенциала, используемого для
расчета нейтрон-ядерных реакций. С одной стороны,
применение подобранных параметров может улучшить
качество описания отдельных каналов реакции, а с
другой — позволяет судить о природе отдельных воз-
бужденных состояний и деформации изучаемого яд-
ра. Для реализации этого функционала потребовалось,
во-первых, разработать универсальный способ вычис-
ления градиентов для функционала χ2, описывающе-
го отклонение расчетов от выборки экспериментальных
данных, а во вторых — добавить возможность создания
и считывания файлов, описывающих оптические по-
тенциалы и деформации ядер. Их форматы достаточно
сложны, в том числе, для заполнения вручную, и по-
этому применение TalysLib может существенно упро-
стить задание отдельных параметров вычислений.

К настоящему моменту TalysLib может выполнять
следующие операции:

1. Генерация входных файлов и файлов параметров
для TALYS;

2. Считывание данных о структуре ядра из базы
данных TALYS;

3. Подбор параметров моделей с помощью миними-
затора MINUIT;

4. Визуализация и сохранение данных с помощью
программной среды ROOT;
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a+A→b+B
акция:

Рис. 2. Структура TalysLib

5. Извлечение данных из ENDF для некоторых про-
цессов.

2. ПОДБОР ПАРАМЕТРОВ МОДЕЛИ

Подбор параметров моделей реализован с помо-
щью класса TalysFitterMT, который является ча-
стью TalysLib, и минимизатора MINUIT, встроенного
в ROOT. Для выполнения минимизации необходим на-
бор экспериментальных данных, представимый в виде
таблично заданной функции одной перемнной D(x) .
Также требуются две задаваемые пользователем функ-
ции C и F, первая из которых отображает набор под-
бираемых параметров в набор параметров вычислений,
а вторая описывает процедуру извлечения данных, со-
ответствующих экспериментальным, из основных клас-
сов библиотеки. Блок-схема процедуры минимизации
показана на рис. 3.
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Рис. 3. Блок-схема процедуры минимизации TalysLib

Процесс подбора параметров начинается с числен-
ного расчёта χ2 и ▽χ2 для начального приближения,
которые затем передаются в MINUIT. По вычисленно-
му ▽χ2 MINUIT определяет набор лежащих на гра-
диенте точек, координаты которых с помощью функ-
ции C передаются в объект Nucleus, который созда-
ет новые входные данные для TALYS. По ним сно-
ва расчитывается χ2 и определяется набор параметров,
для которого эта величина является наименьшей. Для
полученного набора вычисляется ▽χ2 и цикл повто-
ряется. При достижении условия выхода (обнаружение

минимума/превышение порогового количества итера-
ций) MINUIT завершает процедуру минимизации. При
этом непосредственное использование метода наимень-
ших квадратов может приводить к неоптимальным ре-
зультатам при поиске параметров оптических потен-
циалов. Полученные после минимизации наборы пара-
метров нуждаются в дополнительной проверке.

Саму минимизирующую процедуру можно описать
следующим образом: для начала процедуры необходим
некоторый начальный набор параметров, который мо-
жет быть взят непосредственно из параметров моде-
ли «по-умолчанию», либо задан пользователем. Также
нужна некоторая выборка экспериментальных данных,
представимая в виде таблично заданной функции од-
ной переменной D(x). Например, дифференциальное
сечение упругого и неупругого рассеяния на первом
возбужденном состоянии может быть представлено как

D(x) =

{

dσel

dΩ
(x), x ≤ 180;

dσinl

dΩ
(x− 180) x > 180.

Аналогичным образом могут быть заданы функции
Derr

x (x) и Derr
y (x), описывающие ошибки эксперимен-

та. Требуемые для сопоставления параметров модели
и минимизируемых параметров, а также результатов
расчета и экспериментальных данных функции C и F
задаются пользователем, а указатели на них переда-
ются в класс TalysFitterMT, где они используются для
вычисления χ2 и ∇χ2

При оптимизации N параметров для расчета ▽χ2

требуется 2N запусков TALYS. TalysLib поддержи-
вает многопоточный режим, позволяющий запускать
несколько копий TALYS одновременно, что ускоря-
ет процедуру минимизации. За ходом процесса мож-
но наблюдать в реальном времени. Пример процес-
са оптимизации параметров модели (оптического по-
тенциала) показан на рис. 4. Параметры оптиче-
ского потенциала подбираются для наилучшего со-
ответствия результатов вычислений эксперименталь-
ным данным, так как существующие глобальные па-
раметризации [14], полученные при аппроксимации
больших наборов экспериментальных данных, не все-
гда хорошо описывают свойства отдельных состояний,
особенно для легких ядер.
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Рис. 4. Пример работы процесса минимизации для упругого и неупругого рассеяния нейтронов на 16O. Сверху — значения χ2,
снизу — экспериментальные данные в виде D(x) (точки), результаты расчета (линия). Данные [11]- [13], соответствующие
упругому и неупругому рассеянию, разделены пунктирной линией

Рис. 5. Пример файла C4.

3. ИСТОЧНИКИ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ
ДАННЫХ

Основным источником данных, полученных при ис-
следовании нейтрон-ядерных реакций, является база

данных EXFOR. На сегодняшний день не существует
С++ или Python-библиотек, позволяющих считывать
данные из файлов EXFOR, поэтому приходится выпол-
нять поиск и обработку данных вручную. Автоматиза-
ция этого процесса могла бы сильно облегчить подбор
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Рис. 6. Пример получения экспериментальных угловых распределений ([18-38]) для неупругого рассеяния нейтронов с энерги-
ей 13-15 МэВ на 12C с возбуждением первого уровня, с использованием формата C4 (кривые — расчеты TALYS с параметрами
по умолчанию и ENDF)

параметров моделей, используемых TALYS, и сравне-
ние результатов с экспериментальными данными. Це-
лью текущей работы, является добавление в библиоте-
ку TalysLib функционала для автоматического получе-
ния экспериментальных данных из EXFOR. Стандарт-
ный формат файлов EXFOR имеет сложную структу-
ру и неудобен для автоматической обработки, поэтому
была рассмотрена возможность использования форма-
та C4 [15] и базы данных EXFORTABLES [16].

Использование EXFOR файлов в формате C4 упро-
щает извлечение нужной информации. Он представ-
ляет собой табулированный набор экспериментальных
данных с фиксированным набором единиц измерения,
совместимый с ENDF [17], и порядком строк и столб-
цов (пример файла C4 приведен на рис. 5). Вид таб-
лиц стандартизирован и каждая строка представля-
ет одну точку экспериментальных данных. Каждая из
колонок таблицы содержит следующую информацию:
колонка 1 — ZA налетающей частицы, колонка 2 —
ZA мишени, колонка 3 — метастабильное состояние
мишени, колонка 4 — MF код ENDF, колонка 5 —
MT код ENDF, колонка 6 — метастабильное состоя-
ние остаточного ядра, статус данных и указание на
систему отсчета, колонки 7-14 — выходные данные та-
кие, как энергия налетающей частицы, данные полу-

ченные в ходе эксперимента, неопределенности и т.д.,
колонки 15-17 — автор и год (только первый автор),
entry номер EXFOR, subentry номер EXFOR. В соот-
ветствии с документацией ENDF, код MF — соответ-
ствует информации определенного класса (например,
MF=3 соответствует информации о сечениях реакций,
а MF=4 — информации об угловых распределениях).
В свою очередь код MT — соответствует конкретно-
му выходному каналу (например, MT=2 соответствует
реакции упругого рассеяния нейтронов, а MT=51 —
реакции неупругого рассеяния нейтрона с возбужде-
нием первого уровня ядра мишени). Таким образом,
различные комбинации MF и MT кодов дают точную
информацию о типе реакции и типу данных получен-
ных в эксперименте. Формат С4 хорошо подходит для
обработки данных, однако для автоматизации поиска
необходимо создать базу данных, в которой будет со-
держаться информация о блоках данных, записанных
в файлах C4. Кроме того, в C4 не проведено разде-
ление данных, связанных с неупругими процессами,
по отдельным возбужденным состояниям, и эта работа
должна быть проделана непосредственно при их об-
работке. Как вариант, можно преобразовать C4 в но-
вый формат, в котором это разделение будет продела-
но, что, с одной стороны, повысит скорость работы, а с
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Рис. 7. Пример получения экспериментальных угловых распределений ([20-23], [25], [27], [30-35], [37-42]) для неупругого
рассеяния нейтронов с энергией 13–15 МэВ на 12C с возбуждением первого уровня, с использованием EXFORTABLES
(кривые — расчеты TALYS с параметрами по умолчанию и ENDF)

другой, затруднит обновление базы.
В свою очередь, EXFORTABLES представляет со-

бой уже готовую базу данных основанную на EXFOR.
В отличие от EXFOR, данные в EXFORTABLES со-
держатся в более легкодоступном виде и распределены
по соответствующим директориям: налетающая части-
ца/ ядро мишень/ тип данных/ тип реакции/ файлы
с данными. Пример файла EXFORTABLES приведен
на рис. 8.

Каждый набор данных и в C4, и в EXFORTABLES
имеет индексы MF и MT, аналогичные таковым для
ENDF. Данный факт существенно упрощает поиск
и идентификацию записей в базе данных, однако, не
без нюансов, о которых речь пойдет далее. Для ис-
следования применимости обоих вариантов обработан-
ных данных EXFOR мы сделали выборку эксперимен-
тальной информации по реакции 12C(n, n′

1), доступной
в форматах C4 и EXFORTABLES.

На рис. 6 и рис. 7 представлены примеры экспери-
ментальных данных по рассеиванию быстрых нейтро-
нов на углероде, полученных из EXFOR с использо-
ванием формата C4 и базы данных EXFORTABLES.
Можно заметить, что количество экспериментальных
точек, полученных с помощью EXFORTABLES, значи-
тельно меньше, чем в случае использования C4. Также

в случае EXFORTABLES в рамках одного набора дан-
ных присутствуют экспериментальные точки, соответ-
ствующие одному и тому же углу рассеяния при этом
имеющие различные сечения.

При более подробном анализе базы данных
EXFORTABLES были обнаружены ошибки, связанные
с идентификацией типа реакции. Так, для реакций
неупругого рассеяния нейтронов, коды MT определя-
ются некорректно. В ENDF данным по угловому рас-
предедеонию неупруго рассеянных нейтронов с образо-
ванием n-ого возбужденного состояния ядра-мишени
соостветствуют коды MF=4 и MT = 51–90. В фай-
лах EXFORTABLES код MT, соответствующий номеру
возбужденного состояния, определяется для всего фай-
ла по первому значению в наборе данных. Как видно
из примера на рис. 8, в наборе данных кроме перво-
го значения, соответствующего MT = 55, также со-
держатся данные с MT= 51, 52 и 53. Так как файлы
EXFORTABLES не содержат информацию о энергии
возбужденного состояния, по значению которой мож-
но было бы определить MT код для каждого значения
в наборе, дальнейшее использование EXFORTABLES
невозможно. Таким образом было решено использовать
формат C4 для создания собственной базы данных.
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Рис. 8. Пример файла EXFORTABLES. Значения ELV/HL,
энергии возбуждения уровней, взяты из файлов C4

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В настоящей работе были представлены текущие
возможности библиотеки TalysLib, а также способы
автоматического получения экспериментальных дан-
ных из базы EXFOR. Рассмотрены два подхода
к получению экспериментальных данных: использо-
вание формата C4 и базы EXFORTABLES. В базе
EXFORTABLES были обнаружены критические ошиб-
ки в идентификации реакций неупругого рассеяния
нейтронов, что не позволяет изпользовать данный под-
ход для автоматического получения данных.

В дальнейшем планируется добавить в TalysLib воз-
можность автоматического получения эксперименталь-
ных данных с использованием формата C4 для даль-
нейшей оптимизации процедуры подбора параметров
модельных расчетов с использованием кода TALYS.

Автор выражает благодарность коллективу коллабо-
рации TANGRA за неоценимую помощь в выполнении
данной работы.
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