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1、一套利用贝叶斯方程的多能级R矩阵中子反
应数据拟合和分析的程序系统，于1984年由美
国橡树岭国家实验室在使用最小二乘法的程序
基础上开发出来。主要用来分析ORELA上测量
得到的中子数据。

2、该程序在1985、1989、1996、1998、2000、
2003和2006年分别发布了改进版本，目前最新
版本是2008年发布的。

3、程序的主要功能是分析中子飞行时间方法
测得的中子截面数据，同时具有对实验条件的
修正，主要包括样品厚度、温度的多普勒展宽
和实验装置的分辨率展宽等。

4、随着版本的提高，SAMMY的功能也越来越
强大，该程序可以用于分析带电粒子的入射和
出射数据，数据类型也从开始的透射率、总截
面、弹性散射、裂变、非弹性散射、俘获和吸
收截面到现在的（α，n）和（n，α）截面。

5、SAMMY的结构化程度很高，由51个模块
组成，共有100000多行Fortran代码，各个模
块的功能也相对独立，除了主程序用来实现
共振参数拟合功能外，还有22个辅助程序，
实现共振参数评价相关的功能。

6、 在 中 国 最 早 的 S A M M Y 程 序 是 2 0 0 0 年
Charles Dunford访问中国原子能研究院的国
家核数据中心时带过来的，但是没有调试成
功（时差）。后来在2005年，清华大学工物
系 王 文 明 博 士 从 程 序 作 者 手 中 获 得 了
SAMMY6-beta 版本，并进行初步应用研究，
分别作了硕士和博士论文。

7、SAMMY程序在世界范围内应用非常广泛，
而中国的研究机构很少得到授权和相应的开
发。总的来看，我国对共振参数评价的处理
方法和程序也缺乏系统性的研究，严重依赖
SAMMY程序，而美国对SAMMY实行出口管
制，导致我国在核数据评价领域的研究时造
成了诸多不便。

参考文献：余健开《堆用重要核数据评价处理及应用的关键方法与软件开发》
                    王记民《大型共振参数分析程序SAMMY的开发和应用》



IHEP

4

SAMMY 核数据评价

评价流程：
p 数据评价目的：确定或者更新共振参数
p 数据评价输入：
ü共振参数
üR矩阵计算理论截面所需的核结构信息
ü与实验相关的各种条件修正
ü实验数据（评价过程保持不变）
p 数据评价步骤：

① 理论截面计算：利用共振参数初值通
过多能级R矩阵理论截面计算公式计
算出理论值 

② 实验条件修正：理论模型或公式模拟
各种实验条件，如温度多普勒展宽、
能量分辨率函数展宽、多重散射与自
屏蔽效应

③ 拟合：用贝叶斯方法对理论数据和实
验数据进行拟合分析得到共振参数

ü 利用贝叶斯方程的多能级R矩阵中子反应数据拟合和分析的程序系统，兼具理论截面计算
与数据拟合的功能

获得不包含任何实验展宽，绝对零度下的截面值
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R矩阵理论截面计算：用一组参数（共振参数）描述中子共振反应的特征
具有总角动量为J的c反应道入射且从c'反应道出射的反应截面为

截面

U矩阵

R矩阵

动能

普朗克
常数

S、B、P分别为能移因子，边界
常数和穿透因子，均与入射粒子
能量E，轨道角动量L以及道半径
相关。

单位矩阵

λ、Eλ、γ：分别代表能级，共振能量，共振反应宽度（共振参数）。
R矩阵公式中，所有方程均是通过反应道之间的相互作用体现。因此，
在理论上R矩阵能描述所有反应道，而且，能够描述的共振能级数目
不存在上限。

自旋，轨道角动量

R矩阵共振截面重造

为了节约空间，评价核数据库里存储的是共振参数，而非能量-截面值
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实验条件修正：温度多普勒展宽效应
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Ø 温度多普勒展宽效应由靶核与中子之间的热运动引起

p 由于样品靶核处于不停的热运动之
中，因此中子与靶核的相对运动能
量与假设靶核绝对静止的情况不完
全一致。在这种情况下，中子与原
子核的相对能量与中子能量不相等，
由于靶核的热运动，导致对于本来
具有单一能量的中子，与靶核的相
对能量有一个展开范围

p 目前针对多普勒展宽的理论模型可
以分为两种，自由气体模型和晶格
模型。基于这两种模型，SAMMY
提供四种多普勒展宽效应的修正方
法：FGM多普勒展宽、Leal-Hwang
多普勒展宽、HEGA高能高斯近似
多普勒展宽、CLM晶格模型多普勒
展宽

Ø 应用SAMMY程序进行多普勒展宽修正时需要在程序中输入温度，           
并选择合适的理论模型。
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p 实际是针对样品靶厚度的修正：由于实验样品靶都具有一定厚度（非无限薄），
必须对样品靶的有限厚度进行修正，其中多重散射和自屏蔽效应都与样品靶的几
何相关。

ü 设中子一次反应直接被俘获的产额为YC，中子经弹性散射后继续发生（n，γ）
反应并被探测的产额为YS，则总俘获产额Yt应为两者之和

ü 其中YC表示自屏蔽效应引起的俘获产额，YS为多重散射效应导致的俘获产额。

自屏蔽效应 多重散射效应

中子被样品
靶直接俘获

中子散射后再
被样品靶俘获

实验条件修正：多重散射与自屏蔽效应
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自屏蔽效应

在深度 z 处（dz）发生俘获反应的概率

dz
D
nedz

D
nzdN c

Dzn
c

t   /
0)( 

0到D积分计算整个靶的俘获产额

t

cn
c

DznDD
tt edz

D
nedNN


  )1(0

/
000

  

t

c

t

cn TeY t





 ）（   1)1(0

非无限薄靶



IHEP

9

多重散射效应

ü 在散射的过程中，中子会损失能量，由此导致在某个共振峰中子能量下测量得到
的俘获产额会有来自能量更高的共振峰中子贡献

影响因素：
p中子入射至样品靶内的位置以及在该位

置发生散射反应的概率；
p发生散射反应后中子的散射角和中子能

量；
p散射后中子到达的位置以及在该位置发

生俘获反应的概率等

自屏蔽 一次散射 二次散射
多次散射
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总俘获产额计算

比例系数

Ø 在SAMMY程序中输入
样品靶参数完成修正
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实验条件修正：分辨率函数展宽
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中子的能量分辨率是中子飞行时间谱仪的重要参数，它表征了谱仪测量实验截面过程中区
分共振峰的能力。能量分辨率函数用于中子共振截面测量实验数据分析，对确定共振峰参
数十分重要。

p分辨率函数对理论截面的展宽效应示例

56Fe（n，γ）理论截面与实验截面的对比（n_TOF）
红色实线为理论评价数据，黑色圈点为实验测量截面

p研究白光中子源能量分辨率函数的最终
目的在于对截面实验数据的分辨率函数
展宽效应进行修正

分辨率函数展宽表达式

� ：分辨率函数展宽后的截面

� ：分辨率函数展宽前的截面

：分辨率函数
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分辨率函数对于白光中子源上截面数据的评价至关重要，需要通过模拟中子源
的产生靶系统来计算确定分辨率函数。

11

∆� 的组成：
ü 飞行时间测量中起始时间的不确定度：质子（或电子）束团具有一定的时间宽度和时

间结构
ü 中子的实际产生时间及慢化时间的不确定度：中子在出射过程中会与散裂靶靶核、慢

化体中的原子核发生碰撞而改变速率和方向
ü 中子探测器系统的时间测量不确定度：与电子学、数据获取等系统的时间特性相关

中子产生、慢化过程及TOF技术原理示意图

分辨率函数组成部分
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分辨率函数组成部分

ü I1(t1)：起始时间的不确定度，时间分布的结构和宽度由加速器的设计运行
参数决定，与中子能量无关；

ü I2(t2)：中子的实际产生时间及慢化时间的不确定度，与中子的产生、慢化
过程相关，与中子能量相关；

ü I3(t3)：中子探测器系统的时间测量不确定度，与实验测量中所使用设备的
时间响应特性相关，一般可以用高斯型、矩形或e指数型分布函数来表征，
与中子能量无关；

I2(t2)与出射中子能量相关，时间分布形状较复杂，而且需通过蒙卡模拟方法获得。因此，
这部分时间分布函数的特性是白光中子源上能量分辨率函数研究的重点工作。
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程序编译与安装

测试版本：SAMMY-M6 + Ubuntu 18.04
1、对各个（51个）
模块编译。生成对
应可执行程序。以
及主程序sammy.exe

2、添加环境变量

3、运行例子。共
141个例子，均提
供开发者的运行
结果，用于对比
和检验。

By 李鑫祥&姜炳
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程序输入（以tr001为例）

& 输入：3个必要文件（共16个），均以集成卡片的形式进行输入，不同的卡
片具有不同的形式和长度

& 1、INPut file ：后缀.inp的文件，主要是SAMMY的控制信息，相当于主程
序，用来控制其它模块的输入信息

Card Set1： 标题，最长80
个字符，位于程序第一行

Card Set2： 样品名称，质
量，能量范围

Card Set3： 字符串控制语
句。用不同的英文陈述来
限定sammy程序计算时的条
件

Card Set5 ：用来描述多普勒和分辨率展宽
的效应

Card Set8 ：数据类型。弹性散射截面

Card Set10 ：自旋组（spin group）信息
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& 2、Parameter file: 后缀.par的文件。包含所有需要更改的参数及参数

不确定性。同样以卡片的形式输入。

Card Set1：共振
参数。.par文件中
必须含有这个卡
片，以空行表示
结束

Card Set2-16:见
说明书



IHEPIHEP& 3、DATafile: 实验数据。能量+截面（透射率、产额或其它）+不确定度

ENERGY1 DATA1 UNCERTAINTY1 ENERGY2 DATA2 UNCERTAINTY2 ENERGY3 DATA3 UNCERTAINTY3



IHEPIHEP
 How to do an evaluation？

& 除用于对比和检验的141个例子外，SAMMY还提供26个练习，用来熟悉核数据评价流
程。开发者在作业中设置了很多错误信息，并引导用户修正这些错误，帮助用户实现
数据评价。

& 做评价之前需解决的问题：评价过程需要通过画图多次比较理论计算数据与实验数据
之间的差距。但目前的版本（SAMMY-M6）运行产生的数据为odf二进制数据
（ORELA DATA FORMAT），需要专门的辅助程序forodf才能读取（缺）。因此需
先将odf二进制文件格式转化为ASCII文件（格式转换的代码：mplt.f, FORTRAN），
然后用其它数据分析软件作图(ROOT、Origin等)

① 一个共振峰的评价（ex001, “虚拟”核素）：
第一步：准备三个输入文件:
l .inp: SAMMY的控制信息，相当于主程序，用来控制其它模块的输入信息
l .par: 共振能量和共振参数
l .dat: 实验数据
第二步：拟合，查看输出文件和拟合优度，画图，比较评价数据与实验数据的差
别
第三步：手动修改.par文件中的共振参数，重新拟合并重复第二步
第四步：重复第三步
.......输出最后的共振参数，评价完成。



IHEPIHEPØ 以ex001为例：图中红线均为共振参数通过共振重造结合实验展宽计算的理论截面数据（未拟
合）

① ② ③

非贝叶斯拟合优度 26.99 0.65 0.65

贝叶斯拟合优度 2.26 0.83 0.68

             (eV) 1.95 3.13 3.19

             (eV) 3.36 2.11 2.09

① ②

③



n



IHEPIHEP& ex002:多个共振峰的评价，虚拟核素

共振能量（eV） 中子宽度（eV）      伽马宽度（eV）       裂变宽度1（eV）   裂变宽度2（eV）

99.99 5.0456E-01 9.9110E-01 4.9104E-01 4.9104E-01

200.00 5.0579E-01 9.8910E-01 4.8883E-01 4.8883E-01

500.00 5.0704E-01 9.8673E-01 4.8642E-01 4.8642E-01

999.86 4.9702E-01 9.7260E-01 4.8922E-01 4.8922E-01

E
n 1f 2f



IHEPIHEP& ex022: 核素U-235,包括中子裂变、俘获、透射数据
第一步：输入不同截面对应的共振参数以及理论计算所需要的其它参数，通过R矩阵计算理论截面，
与准备好的实验数据拟合。

分别对应中子裂变、俘获和透射（全
截面）的计算。非贝叶斯拟合分析。
这一步完成后需作图比较理论数据与
实验数据的区别，根据实际情况调整
共振参数（eyeball），反复进行多次
操作。

裂变

俘获

透射

ex022：完整的评价流程例子



IHEPIHEP& 第二步：在第一步基础上，依次对透射、裂变、俘获数据进行贝叶斯拟合，通过参数变换标志进
行参数调节（共振能量，中子宽度，伽马宽度，裂变宽度）。

区别于第一步，这一步为贝叶斯拟合，
即参数调整由程序完成。同样，需作图
比较两者之间的区别，并用程序输出的
参数作为输入，进行多次拟合。

透射

俘获

裂变



IHEPIHEP& 第三步：在前两步的基础上，通过贝叶斯产生协方差矩阵，并将协方差作为输入重新进行贝叶斯
拟合

经过前两步的拟合分析，可以获得较
为合理的初值（reasonable but not 
great）。在此基础上，依次拟合产生
协方差数据，顺序：透射-裂变-俘获。
在这一步，不同反应截面通过协方差
矩阵联系在一起

透射

俘获

裂变
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& 第四步：检查，结合协方差矩阵进行非贝叶斯分析，比较。评价完成或返回第一步。

裂变（评价后） 裂变（评价前）

透射（评价后） 透射（评价前）



IHEPIHEP 总结：SAMMY核数据评价的流程（结合说明书、例子ex022以及可查的数据）

SAMMY输
出作为输入

准备输入文件

R矩阵结合输入文件计

算理论截面（非贝叶斯）

作图，比较实验数据
与理论数据，是否符合较好？
        （eyeball）

N

手动调整
共振参数

Y
贝叶斯拟合分析

作图，比较
N

Y
贝叶斯协方差矩阵分析

非贝叶斯协方差矩阵分析

判断，是否
收敛?

N

评价完成

Y

Step1：准备的数据应包括R矩阵计
算理论截面所需的信息，以及需要修正
的实验相关信息。这一步程序不做理论
与实验的拟合。手动调整共振参数（共
振能量、中子宽度、伽马宽度），使理
论与实验符合较好。

Step4：每一次拟合都可以输出拟合优度，用
户可以自己定义收敛条件。据此判断是否重新拟合。

Step2: 对不同反应类型的理论数据和实验
数据依次进行贝叶斯拟合。参数调整由程序
完成，可以将一次拟合的结果作为下一次拟
合的输入。

Step3:不同类型数据通过协方差矩阵进行统一
评价

评价 = REFIT

 SAMMY实验数据拟合及评价:可分辨共振区
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& 对于可分辨共振区（能量较低），中子截面特性可以由一组共振参数（共振能量，中子

宽度，伽马宽度，裂变宽度等）结合R矩阵理论进行描述。
& 但由于共振能级间距随着能量的增大而减小，共振峰会变得十分密集，加上多普勒展宽

效应和实验测量仪器的分辨率限制，共振峰相互堆叠，难以分辨。不可分辨共振区截面
是很多共振的贡献之和，每个共振能级的共振参数无法获得。

& 不可分辨共振区的中子截面：需以统计理论为基础，用统计参数（共振参数的平均值和
分布函数等）来描述，称为伪共振参数。

& 仍为R矩阵理论，但对应的SAMMY输入参数与可分辨共振区完全不同。

上万个共振峰相互堆叠的平
均截面

22 )( cccccccc Ug   

不可分辨共振区描述截面的
参数区别于可分辨共振区，
包括：
l 中子强度函数
l 平均俘获宽度
l 平均能级间距等

 SAMMY实验数据拟合及评价:不可分辨共振区
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参数 可分辨共振区（RRR） 不可分辨共振区(URR)

测量靶的本征参数 相对原子质量，R矩阵形式的匹配半径，
样品厚度，基态自旋和宇称等

相对原子质量，R矩阵形式的匹配半径，结
合能，对能，不同激发态对应的激发能，自

旋，宇称中子与测量靶的反应
道参数

道半径，道自旋，中子自旋，中子与靶的
相对轨道角动量，以及不同反应道中子与

靶核的耦合量子数（自旋组信息）等

共振参数（需要评价
的参数）

共振能量、共振宽度（总宽度、俘获宽度、
中子宽度、裂变宽度等）、是否进行评价

的标识等

不同相对轨道角动量对应的中子强度函数、
平均俘获宽度、平均能级间距等

（如果裂变反应道打开，需输入裂变参数）

实验数据 能量，截面（透射率、产额），不确定度 能量，截面（透射率、产额），不确定度

实验条件的修正参数 温度（多普勒展宽效应）
靶厚（多重散射与自吸收）

分辨率函数（中子产生靶系统的非直线飞
行，大约30个参数）

白光中子源相关参数
真空管长度，脉冲时间结构等

SAMMY程序的控制
参数

拟合迭代次数、分析的最大能点数、截面
数据类型、数据格式等

拟合迭代次数、分析的最大能点数、截面数
据类型、数据格式等

注：进入可分辨共振区之前的平滑曲线，需要用到“假能级”，即对应的共振峰能量为负。

输入参数总结
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      SAMMY在Back-n上应用
（232Th和197Au的俘获截面评价）
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ü自旋组信息

ü共振参数：考虑到实验数据评价所得的共振参
数与评价库的共振参数应该在合理的误差范围内，
将ENDF/B-VIII.0评价库的参数作为共振参数初值

将SAMMY应用到Back-n上的232Th俘获截面实验数据：计算理论截面所需的重要
输入，包括反应道相关的自旋组信息以及共振参数

 

232Th 在21.8 eV和 23.5 eV共振峰的理论截面值
核结构库: https://www.nndc.bnl.gov/nudat2/

自旋耦合

宇称计算

197Au 第一个共振峰理论截面值
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p实验条件的修正参数：温度多普勒展宽效应；能量分辨率函数展宽效应；
多重散射和自屏蔽效应。

1. 温度多普勒展宽效应：

ü选择 293 K，FGM自由气体模型

3. 分辨率函数展宽效应：

2. 多重散射和自屏蔽效应：

由靶核与中子之间的热运动引起。由于样品靶核
处于不停的热运动之中，因此中子与靶核的相对
运动能量与假设靶核绝对静止的情况不完全一致。

ü232Th 样品厚度为1.819×10-3 

atoms/barn，直径 30 mm

自屏蔽 多重散射

Back-n 能量分辨率函数参数

作为SAMMY输入
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197Au 4.9 eV 共振峰评价结果

ü SAMMY拟合结果

ü 共振参数

ü 中子能量4.9 eV对应的延迟时间分布

SAMMY计算

Jiang B, Han J, Jiang W, et al. Monte-Carlo calculations of the energy resolution function with Geant4 for 
analyzing the neutron capture cross section of 232Th measured at CSNS Back-n[J]. Nuclear Instruments and 
Methods in Physics Research Section A, 2021, 1013: 165677. 
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ü 中子能量21.8 eV和23.5 eV对应的延迟时间分布

ü 拟合过程中依次放开对每
个参数的拟合限制，对各
个参数逐一评价，针对每
一个参数都进行多次拟合

ü 评 价 所 得 的 共 振 能 量 与
ENDF/B-VIII.0 评价库的
参数差别较小，而伽马宽
度差别较大

 共振参数 共振能量

（eV）

 中子宽度   
(eV)

  伽马宽度  
 (eV)

ENDF/B-VIII.0 21.8086 2.034 25.822

This work 21.6655 1.238 93.687

ENDF/B-VIII.0 23.4674 3.769 24.400

This work 23.3514 2.878 50.390

ü SAMMY拟合结果

SAMMY计算

232Th 21.8 eV和23.5 eV eV 共振峰评价结果
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参数      L=0（s波）  L=1（p波）     L=2（d波）

中子强度函数S（n-TOF） 0.87E-4 1.9E-4 0.89E-4

中子强度函数S（This Work） 0.87E-4 1.9E-4 1.15E-4

平均俘获宽度（n-TOF） 18.8 meV 20.6 meV 18.8 meV

平均俘获宽度（This Work） 23.9 meV 25.8 meV 23.9 meV
平均俘获宽度 (ENDF VIII) 24.3 meV

p 由于共振能级间距随着中子能量的增加而减小，共振峰在不可分辨共振能区变得十分密集，
加上多普勒展宽效应和分辨率展宽效应的限制，共振峰相互堆叠，难以分辨

ü 理论基础为统计模型，通过
产生虚拟的平均共振参数以
描述平均反应截面

ü 主要参数包括平均能级间距Dl，
中子强度函数S，平均俘获宽
度< �� >和有效散射半径R’
等

ü 评价步骤与可分辨共振区的
步骤一致，程序为SAMMY中
内嵌的FITACS程序

评价结果

232Th 不可分辨共振区评价结果
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总结展望

（1）在已有能量分辨率函数计算结果的基础上，将双束团时间分布结构与散
裂靶系统中的中子延迟时间分布进行卷积，并以自定义函数的形式嵌入到
SAMMY程序中完成修正；

（2）通过修改SAMMY的基础代码，将Back-n双束团分布的函数形式写入程
序，以此来包含束团结构的影响；

（3）结合不同的SAMMY版本，对RPI函数形式做进一步尝试和细化。


