Filtrace dat a obrazky v Nature Communications
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Obrazek Fig. 2a ze ¢lanku [I] (nikoliv pouze ze supplementu) vychézi z dat, ktera poskytl dékanovi
prof. Zbofil ve formé obrézku (viz obr. (1] a . Ma3 se jednat o tzv. filtrovana data“, pricemz filtrace
je popséana ve ¢lanku [2].

100000 e SR s
a Ty, | TR
00— 42540000 vl
T “ L1
& 99.8- 5 AR5AXN0 H
s 3 |
s . h i
£ 42500000 1
£ -
§ 996 Dt 1 I
g i , i i
. ——= Fit ¥ 42480000 t
99.4 | —— SP a-Fe '
i Fe(lll) - T=300K —80 —G0 —40 =20 0 20 40 60 80 100
h e _ vImm/s]

Obréazek 1: Levy panel: Fig. 2a ze ¢lanku [I], pravy panel: obrézek poskytnuty korespondenénim
autorem po zadosti o moessbauerovska data ke ¢lanku [I]. Poloha datovych bodu je identicka.
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Obrazek 2: Ptekryv obou predchozich obrazki — datové body se presné kryji, byt maji odlisné pro-
centni skaly. V publikovaném ¢lanku je efekt cca 0.7 % kdezto dodanym datim odpovida efekt 0.18%.
Obrazek v ¢lanku ma tedy efekt navySeny na cca ¢tyfnasobek puvodni hodnoty.

Na tomto obrazku je (krom odlisné procentni $kaly reportované ve ¢lanku a $kaly odpovidajici
dattm) zvlasté nadpadny velmi nizky Sum a velmi tésné pfimykani datovych bodi k fitovaci kiivce.
Toto lze kvantifikovat nasledujicim zptsobem. Fitovaci kfivka velmi presné odpovidad Lorentzovym
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s nasledujicimi parametry: A = 4.255563 x 107 (pozadi), By = 6.40 x 10* (amplituda singletu),
By = 1.0171 x 10* (amplituda dubletu), v; = 0.00765 mm/s (poloha centra singletu), vy = 0.36271
mm/s (poloha centra dubletu), Jvs = 0.70954 mm /s (vzdalenost piki dubletu), Av; = 0.29195 mm/s
(polositka singletu), Avy = 0.25577 mm/s (polosifka piku dubletu). Polohu datovych bodu lze s jistou
mirou presnosti odecist z grafu (vyuziti aplikace https://apps.automeris.io/wpd/)). Po odecteni
fitovaci kiivky dostaneme Sumova data. Ta maji smérodatnou odchylku o1 ~ 860. To lze srovnat
se smérodatnou odchylkou oy poissonovského Sumu pozadi, kterd by meéla nefiltrovanad data tedy
oo = V4.255 x 107 ~ 6500. Pomér téchto smérodatnych odchylek je og/o; ~ 7.5, filtrace tedy méla

zpusobit vice neZz sedminasobny pokles smérodatné odchylky Sumu. Jak ukazujeme niZe,
toto neni mozné pri zachovani tvaru spektra.
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Obrazek 3: Levy panel: fourierovské spektrum signalni funkce . Pravy panel: logaritmus fourierov-
skych komponent signalni funkce (¢ervené body), logaritmus fourierovskych komponent simulovanych
detekei s poissonovskou statistikou (modré body) a datovych hodnot z obr. (1| (zelené body).

Filtrace popsand ve ¢lanku [2] je zalozena na odstraniovani komponent Fourierova obrazu spektra.
Odstranuji se jednak komponenty s nejvyssi frekvenci (tzv. ,high-cut filter*) a jednak ty s nejmensi
absolutni hodnotou (tzv. ,statistical filter*). Fourierovské komponenty Sumu se spoé¢itaji jako

N-1 ok
an = Z fk€Z N, (2)
k=0

kde N je pocet naméfenych hodnot (N = 512 pro moessbauerovska data) a f, jsou Sumové komponenty
splitujici (pro ptvodni data)

(frfi) = 0100, (3)

kde 6 je Kroneckerovo delta. Stfedni hodnota kvadratu kazdé fourierovské komponenty Sumu pak je
N—1N-1

lan?) = 3= 3 (fife ™5 = Nod. (4)
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Pokud provedeme filtraci (vynulujeme nékteré fourierovské komponenty) a poté zpétnou Fourierovu
transformaci, budou filtrovand sumova data rovna
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nes
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kde S je mnozina indexti, pro které fourierovské komponenty nebyly vynulovany. Pfedpoklddejme, ze
pocet prvki této mnoziny je N'. Variance (kvadrat smérodatné odchylky) Sumovych dat pak je
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Tato aproximace je dobra v pripadé, kdy mnozina S obsahuje komponenty napfi¢ vSemi velikostmi,
tedy jako v pripadé filtrace metodou ,high cut filter“. V pfipadé filtrace metodou ,statistical filter®,
kdy se odstranuji komponenty s nejmensi absolutni hodnotou, obsahuje mnozina .S komponenty s vétsi
velikosti a vysledna variance Sumovych dat je vétsi, tedy
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To znamend, ze pokud ma byt smérodatnd odchylka zredukovdna v poméru o1/0g ~ 1/7.5, musi
byt vynulovano velké mnozstvi fourierovskych komponent tak, ze pocet zbyljych komponent je

2
N’ < <Ul> N ~0.02 N ~ 10. (9)
00

Zredukovat Sum na takovou velikost, jaké odpovida obrazku[l] tedy znamené ponechat z ptivodniho
Fourierova obrazu jen cca 10 komponent. To ale znamena, Ze zpétnou Fourierovou transfomaci se z
takto malého po¢tu komponent ziskaji data se silnymi korelacemi — tedy namisto nezavisle fluktuujicich
bodt budou mit tvar kiivek oscilujicich na frekvencich zbyljch komponent. Kromé toho se vynulovani
vétsSiny komponent spektra projevi i jako zasah do tvaru puvodni signalni funkce.

To je vidét na obrazcich a bl Na obr. [3|je fourierovské spektrum signéalni funkce (kvadraty
absolutnich hodnot fourierovskych komponent) a dat ziskanych jednak simulaci experimentu (k fitovaci
kiivce byl pfi¢ten Sum se smérodatnou odchylkou oy, modré body na pravém panelu) a jednak dat
odecétenych z obrazku [1| (zelené body). Je vidét, Ze spektrum signalni funkce ma vyznamné velké
hodnoty v rozmezi n od 0 do cca 20 a podobné od cca 490 do 512, tedy cca 40 fourierovskych
komponent hraje dtilezitou roli.

Na obr. {4 je pak vidét vysledek filtraci metodou ,high-cut filter* pro rizny pocet ponechanych
komponent N'. Jak je vidét, s ubyvajicim poc¢tem komponent se ve filtrovanych datech objevuji ko-
relace projevujici se jako oscilace provazejici zékladni tvar signalni funkce. Ty pochézeji nejprve z
sumovych komponent a pii poklesu N’ pod cca 40 také z deformace piivodni signalni funkce.

Pro filtraci metodou ,statistical filter* jsou vysledky na obr. [5l Vzhledem k tomu, Ze se odstranuji
komponenty s nejmensi velikosti, zistavaji ve spektru hodnoty s vyssim prispévkem Sumu.

Podobné vysledky lze ziskat i pfi pouziti filtrovacich metod vyuzitych v systému MossWinn [3] -
tedy napt. gaussovskym filtrem, filtraci Fermi-Diracovou funkci, linearni funkci, atd.

Zavér:

Uvedené vysledky ukazuji, Zze data prezentovanid na obr. [l| zfejmé nejsou filtrovand data z ex-
perimentu (krom toho, Ze ve ¢lanku byl efekt ,navysSen“ na ¢tyfnasobek). Tomu, Ze nejde o filtraci
odpovidajici postupu v [2], svédéi i to, Ze spektrum ma v celé oblasti nenulové hodnoty, pouze nizsi
nez u spektra z dat s poissonovskym Sumem o odpovidajici velikosti (viz obr. [3)). Obréazek [1] (a tedy i
Fig. 2a ze ¢lanku [I]) byl tedy nejspis vytvoren simulaci Sumu kolem zvolenych lorentzovskych kiivek.
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Obrézek 4: Filtrace s N’ = 200, N’ =100, N’ = 400, N’ = 20 a N’ = 10, tzv. ,high-cut filter*. Levy
sloupec: ptivodni simulovand data (modrd) a data po filtraci (Gervend), prostfedni sloupec: signalni
funkce ptivodni (modra) a filtrovana (¢ervend - uvedeno pro ilustraci, aby bylo viditelné zvlnéni, které
filtrace zpisobi), pravy sloupec: Sum pivodni (modra) a po filtraci (¢ervend). Pro srovnéni zelené body
ukazuji Sumové hodnoty odpovidajici ¢lanku [I]. Vyslednd smérodatna odchylka Sumu je G200 =~ 4100,
5100 ~ 3000, 54() ~ 1770, &20 ~ 1200 a 510 ~ 860.
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Obrazek 5: Filtrace s N/ = 200, N’ = 100, N’ = 400, N’ = 20 a N’ = 10, tzv. ,statistical fil-
ter“. Levy sloupec: piivodni simulované data (modré) a data po filtraci (Cervend), prostfedni sloupec:
signalni funkce ptivodni (modrd) a filtrovana (Gervend), pravy sloupec: Sum puvodni (modréd) a po
filtraci (¢ervend). Pro srovnani zelené body ukazuji Sumové hodnoty odpovidajici élanku [1]. Vysledna
smérodatna odchylka Sumu je Gogg ~ 5400, 6100 ~ 4100, 649 == 2040, G99 ~ 1310 a 719 =~ 910.
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