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T prdci su popisané algoritmy programov pre kreslenie teoretickych prdasko-
vych difrakénych zdznamov pomocou stolného kalkuldtora vybaveného plotterom.

UVvVoD

V poslednych rokoch moZno pozorovat najméi u pracovnikov zaoberajucich sa
kvalitativnou &i kvantitativnou rtg. fazovou analyzou a u Struktirnych analytikov
zvySeny zdujem o vyuZitie teoreticky vypo&itanych praskovych difrak&nych
zaznamov. Ich prednosfou oproti experimentalne ziskanym zaznamom je, Ze
predstavuju zaznamy zarulene &istych faz alebo ich definovanych zmesi, pritom
vplyv experimentdlnych podmienok mozZno takmer TubovoIne simulovaf. To ich
predurtuje v prvom rade pre vyuZitie pri kvalitativnej fazovej analyze, kedze

tieto zdzram zohladiiuju vplyv prekryvu jednotlivych difrakcif a z neho vyplyva-

juce posuny ich maxim vodi poloham zodpovedajucim mriezkovym parametrom
danej fazy. Pre u&ely kvantitativnej fazovej analyzy je mozné vyuzif podla potreby
cely simulovany zidznam alebo jeho vhodne vybrané oblasti, pritom je doleZitd
moznost simuldcie zmesi s TubovoInym zastipenim zloZiek. Pocitané praskové
difrak®né zdznamy mozno napokon vyuZit i pre Specidlne udely, ako je Struktirna
analyza praskovymi difrak&nymi metddami, ale i dalsie, napr. tidium fazovych
diagramov silikatovych sistav, studium tuhych roztokov, vzniku superstruktir
a pod., pripadne mézu slizif ako jednoduchd pomécka pre syntetika. Ich ,,ne-
vyhoda* — nevyhnutnost poznat Strukturne parametre skiumanej litky —
ustupuje v sudasnosti do pozadia umerne velkému po&tu krystalovych Struktdr
vyrieSenych monokrystdlovymi metédami.

V svetovej i naej literature bolo uz popisanych niekolko programov pre vypocet
praskovych difrakénych zdznamov, napr. [1], [2], [6], z ktorych vddsina mé v algo-
ritme zabudované kreslenie prisludného obrazku. V geskoslovenskych podmienkach
spOsobuje nedostatok kresliacich zariadeni v zostavich velkych po&itadov, Ze
uzivatel sa vdd¥*inou musi uspokojif s vystupnvmi udajmi v &iselnom tvare, pri-
padne s obrazkom nakreslenym tlagiariiou po¢itada. Na druhej strane znany podet
pracovisk vlastni stolné kalkulatory, ktoré sice nemaju dostatotni kapacitu paméte
pre pouzitie spominanych programov, ale v ich zostave ovela &astejsie byva kresliace
zariadenie. V tychto pripadoch je vhodné pouzif kompromisné rieienie — hlavny
vypoZet uskuto®nif na velkom poé&ita&i a samotny obrazok nakreslif pomocou
plotteru stolného kalkuldtora na ziklade predoslého vypo&tu.

V dal3om uvadzame popis systému malych programov, ktory sme napisali pre
stolny kalkuladtor HP 9821 vybaveny plotterom. Systém v sudasnej podobe umoz-
fiuje kreslif zaznamy jednotlivych zloZiek alebo zmesf obsahujicich najviac pat
zloZiek. Systém je flexibilny a pri troche programatorskej zruénosti fahko adapto-
vateIny na stolné kalkulatory inych typov.
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PROFIL DIFRAKCIE

Ciastkovu intenzitu y; s polohou ©@; mozeme vyjadrit v tvare

yi = Zk: I:2 (05, O6f) (1

kde I: je vypoéitanad integrilna intenzita difrakcie s polohou @ a 2 je funkcia
popisujuca tvar difrakcie. Na mieste £ sme pouzili modifikovani Lorentzovu funk-
ciu (ML) v nasledujicom tvare [3]:

Y 5 n
ML (6;, Or) = :d(}_?Tl)[l + (LzH—il) (6; — @k)z] (2)

pri¢om Hj je poldirka difrakecie.

PROGRAMY

Vzhladom na obmedzenu kapacitu pamite nawmi pouZitého kalkulitora, ale
aj v snahe po maximalnej flexibilite, rozdelili sme cely vypodet na tri asti, ktorym
zodpovedaju tri samostatné programy. Prvy program (NAHRAV ANIE) umoziuje
naé&itat, pripadne opravif a zapamétaf do siboru na magnetickej paske polohy
a intenzity jednotlivych difrakeif zloZky. Druhy program (VYPOCET) z tychto
udajov vypotita praskovy zdznam a zapiie ho do iného siboru. Xonetne treti
program (OBRAZOK), tita stibory vytvorené predoslym a kresl{ podla poZiadaviek
uzivatela obrazok zdznamu. S ohladom na skuto€nost, Ze programovacie jazyky
a kédy su pre rozne typy kalkulatorov dost odligné, uvadzanie algoritmy programov
v zapise pomocou pseudojazyka, zaloZeného na jazyku RATFOR {4], [5]. Vyznam
zapisu bude zrejmy kaZdému programéatorovi oboznamenému 8 FORTRAN-om
alebo inym vyv&3im programovacim jazykon:.

NAHRAVANIE. Polohy difrakcif natitavame v jednoduchom cykle a ukladame
spolu 8 intenzitami do jednorozmerného pola:

1=1 Heitac difrakeii
REPEAT {
i=i+1
READ theta alebo d, intenzita
IF (vstupni hodnota je d)
theta =maketh(d, lambda) fkonverzia d—theta
bufl(i)==theta; bufi(i-} 100)=intenzita
PRINT i, bufl(i), bufl(i4+100)
UNTIL (priznak konca)}
bufl(l)=1—1

Priznakom konca je premenné (alebo indikator) zavisla od pouZitého kalkula-
tora, pripadne volby programatora. Funkcia maketh previdza medzirovinni
vzdialenost na difrakény uhol pouZitim Braggove] rovnice. Pofas pouZivania
pbdvodnej jednoduchsej verzie sa ukazalo vhodnym doplnif moZnost programovej
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opravy uZ nadftanych hodnét. Algoritmus oprav je vdaka linedrnemu uloZeniu
jednoduchy a po opravich nasleduje uZ len zapis do suboru.
Tu je zvydok programu:

IF(difrakcie natitané spravne)
WRITE FILE(j) (bufl(k), k=1, BUFSIZEI)
ELSE {
WHILE(vSetky chyby odstranené){
READ i Hktoru difrakeiu?

* READ theta alebo d, intenzita #nové hodnoty
IF(natitané d) theta=maketh(d, lambda)
bufl(i)=theta; bufl(i+100)=intenzita

HuloZif nové hodnoty
PRINT i, staré hodnoty,
nové hodnoty
WRITE FILE()) (bufl(k), k=1, BUFSIZE1)

}

Symbolické premenné BUFSIZE1 a neskor BUFSIZEZ2 reprezentuju velkost
pouzitych siborov a teda aj vyrovnavacich pamiti. Ich konkrétne hodnoty zavisia
najmé od typu kalkuldtora, pretoZe nedostatotna kapacita jeho pamite moZe
prindtit uZivatela rozdelif pouZité subory na niekolko mendich ,,podsiborov.
Poznamenajme edte, e ako Uplne prvi hodnotu zapisujeme do sdboru potet
naditanych difrakeii.

VYPOCET.

READ thmin, thmax, thkrok, zloz
4 thmin, thmax, thkrok — rozsah a krok na
+H+ , osi theta
+ zloz — podet prispievajtcich zloZiek
1=1
WHILE(zloz.ne.0) {
CALL indata(j.file(j), hw(j), pod(j))
i=j+1; zloz=zloz—1}

V podprograme indata naditame vietky potrebné parametre pre kazdu zlozku:
file(j) — &islo stboru s difrakciami j-tej zloZky, hw(j) — polsirka, pod(j) — podiel
prisluinej zlozky. Uhlovi zavislost polsirky sme neuvazovali. Program VY POCET
je pochopitelne najpomaliim programom systému, ide o tri eykly vnorené do seba:
cyklus cez vietky zlozky, dalsf cez vietky body zéznamu a posledny cez vietky
difrakcie zlozky. Najjednoduchgie sa d4 zefektivnif posledny, a to tak, Ze zistujeme
&i difrakeia k danému bodu zédznamu prispieva alebo nie. Meradlom je vzdialenost
od prive poditaného bodu, ale kvantitativne vyjadrenie je zavislé na skiisenostiach
experimentatora. V nafom pripade sme pouZili hodnotu 3° theta. Aby bol program
prebladnejii, vypolet intenzity v danom bode sa deje vo funkeii Jor.
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nzloz=1; ymax=0
WHILE(nzloz.le.zloz) { 3t cez vietky zlozky
READ FILE(n) (bufl(j), j=1, BUFSIZEI)
thl=thmin; i=1
WHILE(thl.le.thmax) { - cez vietky body zdznamu
k=1
WHILE(k.le.bufl(1)) { + cez vietky difrakcie zlozky
IF(a,bs(theta,(k) —th1).1e.3) # prispieva?
buf2(i) =buf2(i) +lor(int (k) *pod(nzloz),
hw(nzloz), thl, theta(k))
k=k+1

}
IF(buf2(i).gt.ymax)ymax=>buf2(i) 4+ max. hodnota
. i=i-+41; thl=thl{thkrok

nzloz=nzloz-41

}

WRITE FILE(m) (buf2(j), j=1, BUFSIZE?2)
PRINT ymax

OBRAZOK. Obrézky kreslime s relativnou skélou ziskanou prepottom hodnoty
ymax na hodnotu 100. PretoZe chceme maf program univerzdluy pokial to ide

(a pokial je to rozumné), ponechali sme moznost §kdlu programovo menit.

READ thminl, thmax1, thkrok, j, ymax, skala

# thminl, thmaxl, thkrok — rozsah a krok na osi theta
# ako v predoslom programe j — &islo stiboru s intenzitami
# skala — é&islo <1, ktorym sa vnudtornd Skéla vyndsobi

# pri kreslen{

PretoZe sa ukézalo, Ze by mohlo byt uZitodné, keby sme mohli kreslif len Zasf

vypoéitaného obrizku, program poskytuje aj tuto moznost:

IF(nové rozsahy) {
READ thmin2, thmax2 4 nové rozsahy
thmax=thmax2
k=(thmin2—thminl)/thkrok 4 potet bodov,

# ktoré nechceme

thmin=thmin2

ELSE {
thmin=thminl; k=0
thmax=thmaxl

b

Po kreslenf a popise osi, ktoré pre silnt zavislost na type pouzitého kalkuldtora.

neuvadzame, nasleduje samotné kreslenie:
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theta=thmin; i=k
READ FILE(j) (buf2(n), n=1, BUFSIZE2)
WHILE(theta.le.thmax) {
i=i+l1
int=(buf2(i)/ymax)*100
IF(int.gt.100*skala)int =100=skala
PLOT theta, int
theta =theta-}-thkrok

POMOCNE PROGRAMY. Okrem u% popfsanych programov boli do systému
zahrnuté daldie dva — PASKA a SUBORY. Ako uZ vyplyva z ich mien, ich tlohou
je pomahat uZivatelovi udrziavat prehlad o stave a obsahu stiborov. PretoZe ich
algoritmus je dost jednoduchy a oba vyuZivajd hlavne strojovo zavislé ingtrukeie,
na tomto mieste ich nepopisujeme.

ZAVER

Na obr. 1 je ako priklad nakresleny difrak®ny zdznam zmesi kremena a (Fe,
uu.u
Mg)-chloritu (polytyp | e 0 e| ). Struktirne data boli prevzaté z publikicie [6]
3
a teoretické difrakéné zéznamy spotitané na potitadi SIEMENS 4004/151 progra-
mom DIFKS81/VERO2 [7].
V préci popisované programy boli napisané pre kalkuldtor Hewlett—Packard
9821A, pouiivajici kazety typu CC ako vonkajsie pamite. Rozsah operaénej
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Obr. 1. Vypoclitany zdznam zmes: kremeria a chloritu. Polsirky difrakcii:
0,07° @ pre Si0,, 0,15° O pre chlorit.
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pamate kalkuldtora je 935 registrov a v zostave su nasledujice ROM-y: 11222A
User Definable Functions, 11221A Mathematics a 11220A Peripheral Control 1.
Cas potrebny na vypoget (teda na beh programu VYPOCET) zavist od pottu difrak-
cif a od poZadovaného uhlového oboru a je radove desiatky minit. Vietky progra-
my si k dispozicii u autorov a to bud vo forme vypisu alebo priamo képie na
magneticke] paske.
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HEBOJBIMAA CHCTEMA IIPOTPAMM
OJd IMoCTPOEHUA
TEOPETUUYECKU PACCHHTAHHLBIX NOPOMKOTPAMM

Jdwoomup Cmpuok, Hyman Mugaom

Hrcmumym Heopzanuueckoll rumuu, Basa sumunecrozo uccaedosanus CAH,
842 36 Bpamucaasa

B palore omHCHBaeTCsI CHCTEMa NPOTrPaMM, CAYMKAIMX (il MOCTPOEHASA HOPOMIROIPaN,
npeAsHaYeHHAA [71A HAcTOJBHOro KaiuikyJaaropa HP9821A. Mmewmaaca cHcTeMa npemo-
CTABJIAET BO3MOKHOCTE IOCTPOHTH HOPOIIKOrpaMMBl THCTHIX Bel{eCTB HWJIA MAKCHMAJILHO
OATHKOMIOHEHTHHIX cMeceif. s onncaHms npoduas AndpakuAN MCIONLE30BATH QYHROMIO
Jlopenna.

Puc. 1. Paccuumannas nopoutkoepamma cC;uecu xeapya u zaopuma. Ilosywupuna dugpaxyun
: 0,07° © das xeapya, 0,16° O dasn zaopuma.

A SMALL SYSTEM OF PROGRAMS FOR PLOTTING OF POWDER
DIFFRACTION PATTERNS

Lubomir Smréok, Dusan Miklos
Institute of Inorganic Chemistry, Cenire of Chemical Research of the Slovak Academy of Sciences,
842 36 Bratislava

A small system of programs to draw the calculated powder patterns written for the desk-top
calculator HE9821A is presented. Besides drawing the powder patterns of single phases, patierns
of mixtures up to five components can also be plotted. The shape of diffractions has been ap-
proximated by modified Lorentz function.

Fig. 1. Calculated diffraction pattern of a mixture of quartz and chlorite. Halfwidtha: 0.97° © for
8i02 and 0.15° © for chlorite.
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