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V práci sú popísané algoritmy programov pre kreslenie teoretických práško
vých difrakéných záznamov pomocou stolného kalkulátora vybaveného plotterom. 

ÚVOD 

V posledných rokoch možno pozorovat najma u pracovníkov zaoberajúcich sa 
kvalitatívnou či kvantitatívnou rtg. fázovou analýzou a u štruktúrnych analytikov 
zvýšený záuj em o využitie teoreticky vypočítaných práškových difrakčných 
záznamov. leh prednosťou oproti experimentálne získaným záznamom je, že 
predstavujú záznamy zaručene čistých fáz alebo ich definovaných zmesí, pričom 
vplyv experimentálnych podmienok možno takmer fubovofne simulovať. To ich 
predurčuje v prvom rade pre využitie pri kvalitatívnej fázovej analýze, keďže 
tieto zázram zohfadňujú vplyv prekryvu jednotlivých difrakcií a z neho vyplýva

júce posuny ich maxím voči polohám zodpovedajúcim mriežkovým parametrom 
danej fázy. Pre účely kvantitatívnej fázovej analýzy je možné využiť podfa potreby 
celý simulovaný záznam alebo jeho vhodne vybrané oblasti, pričom je dóležitá 
možnosť simulácie zm·esí s fubovofnýrn zastúpením zložiek. Počítané práškové 
difrakčné záznamy možno napokon využiť i pre špeciálne účely, ako je štruktúrna 
analýza práškovými difrakčnými metódami, ale i ďalšie, napr. štúdium fázových 
diagramov silikátových sústav, štúdium tuhých roztokov, vzniku superštruktúr 
a pod., prípadne rnóžu slúžiť ako jednoduchá pomócka pre syntetika. leh „ne
výhoda" :_ nevyhnutnosť poznať štruktúrne parametre skúmanej látky -
ustupuje v súčasnosti do pozadia úmerne vefkému počtu kryštálových štruktúr 
vyriešených monokryštálovými metódami. 

V svetovej i našej literatúre bolo už popisaných niekofko programov pre výpočet 
práškových difrakčných záznamov, napr. [I], [2], [6], z ktorých vačšina má v algo
ritme zabudované kreslenie príslušného obrázku. V československých podmienkach 
spósobuje nedostatok kresliacich zariadení v zostavách vefkých počítačov, že 
užívatef sa vač"inou musí uspokojiť s výstupnými údajmi v číselnom tvare, prí
padne s obrázkom nakresleným tlačiarňou počítača. Na druhej strane značný počet 
pracovísk vlastní stolné kalkulátory, ktoré síce nemajú dostatočnú kapacitu pamiite 
pre použitie spomínaných programov, ale v ich zostave ovefa častejšie býva kresliace 
zariadenie. V týchto prípadoch je vhodné pouhť kompromisné riešenie - hlavný 
výpočet uskutočniť na vefkom počítači a samotný obrázok nakresliť pomocou 
plotteru stolného kalkulátora na základe predošlého výpočtu. 

V ďalšom uvádzame popis systému malých programov, ktorý sme napísali pre 
stolný kalkulátor HP 9821 vybavený plotterom_ Systém v súčasnej podobe umož
ňuje kresliť záznamy jednotlivých zložiek alebo zmesí obsahujúcich najviac pať 
zložiek. Systém je flexibilný a pri troche programátorskej zručnosti fahko adapto
va.tefný na stolné kalkulátory iných typov. 
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