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Laboratorni a vypoéetni technika

POUZITIE PROGRAMOVATELNEHO KALKULATORA
PRE KRESLENIE RTG DIFRAKCNYCH ZAZNAMOV
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Katedra kovohutnictva, Hutnicka fakulta, Vysokd Skola technickd
Svermova 9/A, 043 85 Kosice

Doslo 21. 9. 1984

V prdci je nmavrhnuty algoritmus programu, umoZniujiiceho kreslenie
teoreticky vypoclitanych prdskovych difraktogramov jednotlivych fdz, alebo
ich zmesi pomocou programovatelného kalkuldtora EMG 666(B.

UvVoD

Pouiivanie teoreticky vypogitanych praskovych difrak&énych ziznamov déiva
velké moznosti pri pracach spojenych s rtg priskovou difraktometriou. Umoziiuje
totiz na zdklade dit o krystdlovej Struktire [4] simulovaf difrakiné zdznamy
istych fazi, alebo ich zmesi, o ma velké vyhody v celom rade aplikicif, napr.
predikeii difraktogramov zmesi faz v r6znom pomere, vypoéte difrakénych zézna-
mov faz, ktorych redlny vyskyt v &istej forme je velmi vzicny, simulovanie
vplyvu izomorfného zastupovania atémov v S&truktire na difrakény zidznam
a podobne. Takéto pouzitie teoretickych difrak&nych zéznamov v kvalitativnej,
ale najmi v kvantitativnej rtg digrakénej fizovej analyze je velmi cennou po-
mobckou. X

Ako uvadzaji autori [1], existuje viacero programov pre vypoget teoretickych
difrakénych ziznamov [2,3]. Vzhladom na to, Ze velké poditade &asto nemaju
kresliace zariadenie, autori [1] uvadzaji systém malych programov, uréenych
pre kreslenie teoreticky vypot¢itanych difrakénych zdznamov na stolnom kalku-
latore HP 9821 A, vybavenom plotterom. Pomocou tohto systému mozno kreslit
zdznamy jednotlivych zloziek alebo zmesi, obsahujucich najviac péf zloZiek pri
konstantne zvolenej polsirke difrakeii.

Vzhladom na to, Ze v nasich podmienkach je pomerne rozsireny stolny progra-
movateIny kalkulitor EMG 666 (MLR), bol na zédklade lit. [1] napisany pre kalku-
litor EMG 666/B vybaveny X—Y zapisovatom NE 2000.666 program MODIS
(MOdelovanie DIfrakénych Spektier) uréeny pre kreslenie vypo&itanych teore-
tickych difraktogramov. Pre vypotet §tandardnych difraktogramov sa pouiiva
program DIFK [5] a ziskané medzirovinné vzdialenosti dieor & absolitne intenzity
Igpg slizia ako vstupné daje pre MODIS.

CHARAKTERISTIKA PROGRAMU

Niektoré &pecifické vlastnosti pouzitého kalkulitora, napr. moZnosf viacné-
sobnej hlbky nepriameho adresovania, operatni rychlost, kapacita operanej
pamiite vyvolali nutnost tieto 8pecifické vlastnosti vyuzit, resp. eliminovat. Preto
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na rozdiel od systému programov [1] je MODIS kompaktny program s jednym
servisnym programom, ktory zabezpetuje nahrivanie, dopliiovanie, kontrolu
a opravu datovych siborov hodnét standardnych difraktogramov. Hlavny pro-
gram zabezpeduje vstup pozadovanych tidajov (parametrov) interaktivnym spéso-
bom. Jeho urdenim je prica s datovymi sibormi §tandardnych difraktogramov,
vyhladivanie najvidéiej hodnoty vrcholovej intenzity Ipg, preSkalovanie inten-
zit tak, Ze najviSej hodnote vrcholovej intenzity je priradend hodnota 100,
pritom reSpektuje uhlové rozsirenie difrakeii, kreslenie a popis osi a kreslenie
samotnej funkénej zdvislosti.
Pre profil difrakcie bola zvolend modifikovand Lorentzova funkcia [6]

ML(@Z.,@K):LMSJ/_ZKT_L)_.[ l’ (95 )]—n O

kde Hg je polsirka difrakeie.

Pre c&iastkovi intenzitu I; v Iubovolnom bode modelovaného difrakéného

zdznamu mozno pisaf
I; = SZ;wjlﬂc ML (©;, O, (2)
r

kde S je uZ spominany koeficient preikélovania, w; je objemovy podiel j-tej
zlozky v zmesi, I je absolttna intenzita k-tej difrakeie j-tej zloZky zmesi a funkéna
zévislost ML (6;, Oy) vypotitava podla vztahu (1) prispevok k-tej difrakcie
j-tej zloiky zmesi k tiastkove] intenzite I;.

Pretoze prva verzia MODIS-u bola nielen velmi pomald, ale tiez nedivala
uspokojivi zhodu modelovaného zdznamu s redlnym zéznamom praskovych ma-
teridlov, pristipilo sa v dalej verzii MODIS V-84 k niekolkym zmendm, z kto-
rych najdélezitejiia je vypotet uhlovo zavislého rozsirenia difrakeii. Matematicky
aparat i hodnoty prislusnych konstént boli prebraté z [3] a upravené pre potreby
novej verzie nasledovne

Hy(0) = H% + |/b; cos 2O + by tg2 @ — /by cos—2 20° + b, tg220°  (3)

kde HY% je zvolend polsirka difrakcie v 40 stupfioch 2 theta. Ako vyplyva z ta-
bulky I, hodnota koeficientu b, ostiva konitantna, aviak koeficient b, zdvisi
od hodnaty HY. Pre jeho aproximéaciu bola zvolens funkeia

by = 1,8. (HY)? — 0,11 HY )

-0071 e
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Obr, 1. Priebeh aproximdcie koeficientu b,.
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ktord poskytuje lepsie vysledky, neZ linearna interpoldcia. Priebeh funkcie (4)
Je zobrazeny na obr. 1.

Program MODIS V-84 poskytuje podstatne lepSiu zhodu namodelovanych
difrakénych zédznamov s redlnymi zdznamami. V désledku uhlovo zévislého roz-
Sirenia difrakeii totiz oproti predchddzajucej verzii MODISU dosahovali rozdiely
vo vrcholovych intenzitach az 30 9,.

Treba poznamenaf, Ze uvedend forma vypo&tu uhlovo zévislého rozsirenia je
malo pruznd a v pripravovanej verzii bude nahradend flexibilnejSou formou,
umoziiujicou simuldciu napifovych stavov materidlov, ako i vplyv velkosti
krystalitov.

ALGORITMUS PROGRAMU

Po zadani pozadovanych tdajov je programovo zabezpeleny prenos Ziadanych
datovych siborov z magnetickej pasky do opera&nej pamite kalkuldtora. Nepriame
adresovanie umoZiiuje hospodirne uloZenie datovych stiborov nerovnakej dliky
do operadnej pamite tak, Ze nasleduji bezprostredne za sebou bez pouzitia vy-
rovnavacich paméti.

Po uloZeni dat nasleduje vyhladanie najviésej hodnoty Ipk, pritom je re§pekto-
vané uhlovo zavislé rozsirenie difrakcii. Vyhladivanie maximalnej hodnoty Ipx
sa deje sumovanim prispevkov vietkych difrakcii kaZdého &tandardu podla
vzfahu (2). NevySetruju sa vSak vSetky body difrakiného zéznamu (zadanym
krokom), ale iba body, v ktorych sa nachidzaji maximi jednotlivych difrakeii
danej latky.

Nasleduje kreslenie a popis osi, naznatenie poloh maxim difrakeii jednotlivych
latok a kreslenie samotnej funkénej zavislosti podla rovnice (2). Za Géelom zrychle-
nia procediry vypottu intenzity I; nepodita sa prispevok vietkych difrakeii,
ale iba prispevok difrakénych linif, ktoré st vzdialené maximélne pif stupfiov
2 theta od polohy 6;. Tito hodnota bola urend empiricky, pretoZe pri pouZiti
tejto hodnoty sa netvoria na modelovanom difraktograme ,,schody* v désledku
ignorovania prispevku difrakeif, ktoré si vzdialené viac, neZ péat stupiiov 2 theta.

Program je vybudovany tak, %e umoZiiuje modelovanie maximalne sedem-
zlozkovej zmesi, pretoze pri ekvivalentnom zastipeni jednotlivych fiz sa tieto
pohybuji na hranici rozpoznavania.

Schématicky vyvojovy diagram je uvedeny na obr. 2.

ZAVER

Tak, ako bolo spomenuté, vysledky verzie programu MODIS V-84 sa priblizuja
vo vitie] miere redlnym zdznamom, i ked si pouzité hodnoty Izps v oboch pripa-
doch zhodné, ako to dokumentuje obr. 3, zndzorfiujuci zmes kalcitu a periklasu
v zastipeni 50 9%, objemovych. Obr. 3A znizorfiuje teoreticky difraktogram tejto
zmesi nakresleny prvou verziou MODIS-u, obr. 3B je zdznam realnej zmesi kalcitu
a periklasu, ziskany na préskovom difraktometri DRON — 2,0. Obr. 3C je zéznam,
modelovany verziou MODIS V-84. Je evidentné, Ze roziirenie programu o pod-
program, zabezpedujici vypotet uhlovo zévislého rozdirenia difrakeii dava ovela
lepSiu zhodu modelovanych a redlnych zédznamov, ¢o umoziiuje jeho Sirsie uplat-
nenie v praxi.

Pouzity kalkulitor EMG 666/B mé kapacitu operadnej pamite 8 kB. Program
MODIS V-84 vyzaduje 3300 programovych krokov (bytov). Doba vypo&tu zavisf
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Obr. 2. Vyvojovy diagram programu MODIS V.84.
268 silikéty &. 3, 1985




PouZitie programovatelného kalkwldtora...

<

ITHETA=POCTHETA

L
<i=1,2,...1>

k=1,2,.0.em

DELTA=ABS (THETA-JKTHETA)

/
ANO

DELTA>»S

ISUMA=ISUMA+S.WJ.I

Jjk i

ML(o.,oj,ok)

I

1
<KONIEI‘C kK >—

~

< KONIEC § S—
|

KRESLENIE FUNKENEJ
ZEVISLOSTI

ITHETA=ITHETA+DTHETA

Silik4ty &. 3, 1985

NIE

ITHETAYKONTHETA

Obr. 2b.

269



M. Skrobian, T. Havlik:

od pottu difrakeii v potitanom obore uhlov 2 theta a pohybuje sa v rozmedzf

do 50 minut. , .
Vietky informécie o predkladanej problematike, ako i vietky verzie programu

MODIS st plne k dispozicii kazdému zdujemcovi u jeho autorov.
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Obr. 3. A — Difraktogram zmest kalcitu a periklasu, nakresleny verziou MODIS
B — Redlny difraktogram zmesi kalcitu a periklasu
C — Difraktogram zmesi kalcitu a periklasu, nakresleny verziou MODIS V-84
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Tabulka I

Koeficienty uréenia uhlového rozdirenia
pre niektoré latky [3]

Létk& b 1 bz H ;(
kremeni 0,004 0,001 0,07
karbonéty
vrstevnaté silikdty 0,004 0,02 0,11—0,15

USE OF A PROGRAMMABLE CALCULATOR IN THE PLOTTING
OF X-RAY DIFFRACTION PATTERNS

Milan Skrobian, Tomés Havlik

Department of Non-ferrous Metallurgy, Metallurgical Faculty
Technical University, 043 85 Kodice

The paper presents the description of the algorithm of the MODIS program designed for-
plotting the theoretically calculated diffractograms of at the most seven-component mixtures
by means of the EMG 666/B programmable calculator supplemented with the NE 2000.666
X—Y recorder. The diffraction line profile is described mathematically by the modified
Lorentz function while taking into account the angular expansion of the diffraction lines..

Fig. 1. The course of approzimation of the by coefficient.

Fig. 2. Flowchart of the MODIS V-84 program.

Fig. 3. A — diffraction pattern of a periclasse-calcite mizture plotted by means of a MODIS
verston B — actual diffraction pattern of a periclase-calcite mizture B — diffraction.
pattern of a periclase-calcite mixture plotted by means of the MODIS V-84 version.

UCIHOJb30OBAHUNE HACTOJBHOI'O KAJIBKYJATOPA
OJA PUCOBAHUA PEHTTEHOBCHKUX TUOPAKTOTPAMM

Munan HIkpo6bsar, Tomam FaBmmx

Kagpedpa ysemmuvix memansoe memansypeuueckozo axyavmema,
Buicwas mexnuveckan wkoaa, 043 58 Kowuye, 4CCP

B npenmaraemoii paGore ommca® aaropmrM mporpamvu MODIS, ¢ moMomsio koTopoi
MOKHO PHCOBATH TEOPETHYECKHM pACUMTAHHKE NOPOIIKOBHE NNPPAKTOrpaMMul J000H, HO
MaKCHMAJIBHO CeMMKOMIOHEeHTHOHM cmecH. [nA Taxo# menm OHiT HCIOJIB30BAH HACTOJNLHEIH
xaasKyaarop EMG 666/B B conpaxennu ¢ rpagomocrpoutesieM NE 2000.666. Hcooabaso-
BaHHAA MaTeMaTHYeCKas 3aBHCHMOCTH MIA mpodmisa AudpaxknEOHHOH JIMHKM TIpefCTaBiIder
MONH(PUNHPOBAEHYI0 JNEHMIO JIopeHHa, B KOTOPOH YYHTHIBaeTcA YIJIoBOe pacIidpeHHe
audpaKIHOBHOH JINHHY.

Puc. 1. Anporcumayusn rospuyuernma ba.

Puc. 2. Baok duazpamm npoepammss MODIS V-84 .

Puc. 3. A — Ougpaxmozpamma CMECU KaABYUMA U NEPUKAACCA, HAPUCOBAHMHAR 6epcueit
MODIS, B — peasvnan Sugfpaxmozpamma cmecu kKarvyuma u nepukaacca, B —
dugparmoepamma, napucosarnnas eepcueii MODIS V-84.
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