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V práci je navrhnutý algoritmus programu, umožňujúceho kreslenie 
teoreticky vypočítaných práškových difraktogramov jednotlivých jáz, alebo 
ich zmesí pomocou programovatelného kalkulátora EMG 666/B. 

ÚVOD 

Používanie teoreticky vypočítaných práškových difrakčných záznamov dáva 
vefké možnosti pri prácach spojených s rtg práškovou difraktometriou. Umožňuje 
totiž na základe dát o kryštálovej štruktúre [4] simulovať difrakčné záznamy 
čistých fází, alebo ich zmesí, čo má velké výhody v celom rade aplikácií, napr. 
predikcii difraktogramov zmesí fáz v róznom pomere, výpočte difrakčných zázna­
mov fáz, ktorých reálny výskyt v čistej forme je veimi vzácny, simulovanie 
vplyvu izomorfného zastupovania atómov v štruktúre na difrakčný záznam 
a podobne. Takéto použitie teoretických difrakčných záznamov v kvalitatívnej, 
ale najma v kvantitatívnej rtg digrakčnej fázovej analýze je vefmi cennou po-
móckou. 

Ako uvádzajú autori [l], existuje viacero programov pre výpočet teoretických 
difrakčných záznamov [2,3]. Vzhfadom na to, že vefké počítače často nemajú 
kresliace zariadenie, aútori [l] uvádzajú systém malých programov, určených 
pre kreslenie teoreticky vypočítaných difrakčných záznamov na stolnom kalku­
látore HP 9821 A, vybavenom plotterom. Pomocou tohto systému možno kreslit 
záznamy jednotlivých zložiek alebo zmesí, obsahujúcich najviac pať zložiek pri 
konštantne zvolenej polšírke difrakcií. 

Vzhradom na to, že v našich podmienkach je pomerne rozšírený stolný progra­
movatelný kalkulátor EMG 666 (MI.:R), bol na základe lit. [l] napísaný pre kalku­
látor EMG 666/B vybavený X-Y zapisovačom NE 2000.666 program MODIS 
(MOdelovanie Dlfrakčných Spektier) určený pre kreslenie vypočítaných teore­
tických difraktogramov. Pre výpočet štandardných difraktogramov sa používa 
program DIFK [5] a získané medzirovinné vzdialenosti dteor a absolútne intenzity 
Iabs slúžia ako vstupné údaje pre MODIS. 

CHARAKTERISTIKA PROGRAMU 

Niektoré špecifické vlastnosti použitého kalkulátora, napr. možnost viacná­
sobnej hlbky nepriameho adresovania, operačná rýchlost, kapacita operačnej 
pamate vyvolali nutnost tieto špecifické vlastnosti využit, resp. eliminovat. Preto 
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