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,QWURGXFFLyQ

'5;:LQ�����HV�XQ�SURJUDPD�SDUD�:LQGRZV�GH����ELWV�TXH�LQWHUSUHWD�DUFKLYRV�GH�GLIUDFFLyQ
GH UD\RV�;��'5;��SURFHGHQWHV�GH�YDULRV�WLSRV�GH�GLIUDFWyPHWURV�\�GH�SURJUDPDV�EDVDGRV�HQ�HO
PpWRGR 5LHWYHOG�FRQ�ODV�VLJXLHQWHV�IXQFLRQHV�
• Representar los difractogramas (hasta 9) de forma solapada o escalonada.

• Cambiar las condiciones de representación de los difractogramas: mediante zooms,

incorporación de rejillas, cambio de las divisiones de los ejes, añadir texto.

• Elegir los colores para cada DRX ,y para el fondo de la pantalla entre blanco o negro.

• Buscar picos de forma automática y manual, a los cuales se les puede añadir un símbolo de

identificación de producto.

• Guardar los picos encontrados para representarlos como patrones.

• Análisis cualitativo al buscar en bases de datos los patrones presentes en los DRXs.

• Corrección de cero en 2θ; corrección de fondo; suavizado; cálculo del área de los picos;

deconvolución en funciones Gaussianas, Lorentzianas o Pseudo-Voigt. y con ello calcular la

anchura a media altura y área del pico; eliminación de zonas en 2θ; sumar, restar y multiplicar

DRXs.

• Asociar extensiones de archivos a DRXWin para cargar los archivos directamente con un doble-

clic.

• Grabar archivos en formato metafile (escalable) de Windows para representar o editar en

programas de dibujo y procesadores de texto, así como copiar los DRX en el portapapeles de

Windows en formato bitmap o metafile.

• Gran facilidad de uso con aprovechamiento al 100% de la resolución de la impresora al trabajar

dentro del entorno gráfico Windows.
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,QVWDODFLyQ�\�5HTXLVLWRV

A partir de la versión 2.0, DRXWin sólo funciona en los sistemas Windows de 32 bits:

Windows 95, Windows NT 4.0 o superior.

 El programa se instala desde dentro de Windows ejecutando el archivo 6(783�(;(.

La mochila suministrada tiene que estar conectada a algunos de los puertos paralelo del

ordenador: OSWx (normalmente lpt1).

 Para que funcione correctamente la opción de añadir símbolos a los picos es necesario tener

instalada la fuente Wingdings (True Type) que viene con Windows (las fuentes se instalan desde el

3DQHO�GH�&RQWURO).
 Si la impresora no soporta las fuentes True Type que vienen con Windows puede haber

problemas en la impresión y/o en la visualización por pantalla (Error: Invalid property value).

 Se necesita al menos 8 Mb de RAM.  Se recomienda pantalla gráfica SVGA (800x600).
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$UFKLYRV

'5;:LQ���� puede interpretar formatos de archivos procedentes de los difractómetros:

• 6,(0(16 (YHUVLyQ�����LQFOXLGD) (*.5$: y *.'$7).

• 5,*$.8 (*.5$:) en binario.

• 3+,/,36 (
�5'), (*.8')); (*.'$7) Philips-PW 1050/70 y (*. )  Philips-PLV.

• 672( (*.'$7).

• 6(,)(57 (*.V$/).

 También lee ficheros con extensión XY, de formato 2Theta (separación: espacio o cima)

Intensidad, los valores de 2Theta deben estar a intervalo constante.

 Estos archivos serán denominados de tipo '5; (67È1'$5, y se podrá tener en cada

sesión hasta 9 archivos simultáneamente de este tipo.
 

Además, interpreta ficheros procedentes de los programas basados en el método 5LHWYHOG
�'5; 5,(79(/'�:
• )8//352) (*.35)).  Estos ficheros contienen mucha más información que los anteriores

(difractograma teórico, experimental, diferencia, reflexiones de cada fase y hkl) por lo que sólo

se puede tener abierto un único archivo completo en cada sesión. Si se quiere cargar otro archivo

deberás guardar la información anterior ya que se borrará lo que había anteriormente.  Si existe

un fichero con la información del fondo (debe estar en el mismo directorio y tener el mismo

nombre que el 35) pero con extensión %$&) también se podrá representar.

• 5,(7� (*.3/7).  Estos ficheros contienen información del difractograma teórico, reflexiones de

cada fase y hkl, y fondo.  La información del DRX experimental se encuentra en el archivo

*.'$7 que debe estar en el mismo directorio que el *.3/7 si se abre con la opción completo

seleccionada.

• *6$6 (*.'$7).  Estos ficheros sólo contienen información del difractograma experimental.

 

El programa guarda archivos en ELQDULR� (
�5;: y� 
�)/3) y $6&,, (
�$5;, 
�$)7 y


�'$7). Los que están en formato binario se pueden abrir empezando una nueva sesión:

• 5;:: estos archivos contienen una sesión de trabajo, por tanto pueden tener hasta 9 ficheros

individuales de los tipos (67È1'$5 o el DRX teórico de los archivos tipo 5,(79(/'.

• )/3: estos archivos contienen toda la sesión de trabajo realizada sobre un archivo 5,(79(/'
completo.

 

Los ficheros ASCII pueden ser interpretados fácilmente por programas de dibujo de gráficos

tales como hojas de cálculo, etc.:

• $5;: estos archivos contienen una sesión de trabajo, por tanto son similares a los ficheros
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binarios 5;: con la obvia salvedad que no se guardará información referente a los comentarios

realizados sobre la gráfica, ni condiciones de ejes, ni picos encontrados, etc.  Sólo contendrán

información de 2θ e intensidad.

• $)7: estos archivos contienen solamente el difractograma teórico extraído de un fichero '5;
5,(79(/'.

• '$7: contiene un único DRX y se corresponde con el '$7 adecuado para utilizar en el

programa )8//352).
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3$17$//$�35,1&,3$/

35,1&,3$/(6�(/(0(1726

 

%DUUDV�GH�KHUUDPLHQWDV�
Hay dos barras de herramientas flotantes, que inicialmente aparecen en la parte superior ���

y en la parte derecha ��� de la pantalla; y una barra de información en la parte inferior de la pantalla

���.
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• En la primera aparecen unos valores de �θ e , editables que sirven para hacer un zoom

determinado con estos valores al accionar el botón de zoom manual ���.
• En la segunda se encuentran una serie de botones con la siguiente funcionalidad :

• ��� abre archivos.

• ��� dibuja rayas verticales temporalmente, es decir no se guardan ni imprimen.

• ��� activa la caja de texto ���� donde escribir.

• ��� borra un texto que esté activo (un texto está activo cuando se encuentra recuadrado por una

línea negra).

• ��� introduce el texto escrito en ���� dentro de la gráfica.

• ���� caja de texto donde  se escribe el texto a representar en la gráfica.

• ���� acciona el zoom con el mouse.

• ���� deshace el zoom.

• ���� muestra la ventana de selección de los DRX.

• ���� muestra la ventana de cambio de condiciones de los ejes.

• ���� muestra la ventana de opciones de impresión.

• ���� guarda archivos.

• ���� nueva sesión.

• ���� finaliza el programa.

 

En la barra de información ��� aparece:

• ���� muestra información sobre la finalidad de las diversas herramientas y controles.

• ���� aparecen los valores de �θ, G e , según la localización del puntero del mouse.

• ���� indica la longitud de onda con la que ha sido tomado el difractograma. Se puede cambiar

con un doble-clic sobre el valor. Este dato es necesario para generar los valores de G a partir de

los de �θ leídos en el fichero de DRX.

 

(OHPHQWRV�DGLFLRQDOHV�

• ���� aparece sólo con DRX tipo RIETVELD y sirve para aumentar o disminuir el espacio

reservado para representar la diferencia entre el teórico y el experimental y las reflexiones de

cada fase.

• ���� aparece sólo con DRX tipo RIETVELD y sirve para observar los cambios después de haber

utilizado el elemento anterior.

• ���� scroll vertical del zoom.

• ���� scroll horizontal del zoom.

• ���� zoom solamente en el eje de intensidad.
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9HQWDQDV�DGLFLRQDOHV�

• ���� la lista de hkl.

• ���� el listado de puntos de fondo.  Con los scrolls que aquí aparecen pueden desplazarse los

puntos seleccionados de la lista de fondo.

• ���� los principales valores que caracterizan a cada función como resultado de la deconvolución.

• ���� la lista de patrones.

• ���� ventana de asignación manual de picos.

• ���� aumenta o disminuye el paso para la búsqueda manual de picos.

• ���� asigna/borra un pico en la posición que esté el cursor de búsqueda de picos.

• ���� desplaza a izquierda/derecha el cursor de búsqueda de picos.

• ���� leyenda.

 

0(1Ò6
 Existen 9 menús:

• $UFKLYRV� permite empezar una sesión, abrir y guardar ficheros; guardar ficheros metafile;

cambiar el idioma de los menús y comentarios del programa; imprimir y seleccionar impresora;

y salir del programa.

• (GLFLyQ� permite hacer una copia de la gráfica en el portapapeles de Windows en formato

bitmap o metafile (escalable).

• 2SFLRQHV� permite seleccionar fuentes; visualizar la leyenda de los DRX ����� la lista de

patrones ����; la lista de hkl ���� cuando se tenga un archivo Rietveld; las barras de scroll para

el zoom ����-����; la lista de puntos de fondo ����; la lista de funciones de la deconvolución

�����
• '5;� da acceso a la ventana de selección de los DRX.

• (MHV� a la ventana de cambio de formato de los ejes.

• 3LFRV� a la ventana de búsqueda de picos.

• 3DWURQHV� a la ventana de búsqueda de patrones.

• 8WLOLGDGHV� se accede a diversas operaciones a realizar sobre los difractogramas.

• $\XGD� ejecuta el archivo de ayuda.

 127$�
 Pulsando el botón derecho del mouse sobre cualquier lista en DRXWin se activará un menú "flotante" con varias

opciones que facilitan la ejecución del programa.
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6HOHFFLyQ�GH�'5;

6HJ~Q�HO�WLSR�GH�'5;��(67È1'$5�R�5,(79(/'�
 

• '5; (67È1'$5
• '5; 5,(79(/'
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'5;�(67È1'$5

A la izquierda aparece un listado (DRX en memoria) de los DRX cargados al abrir los

archivos, y a la derecha aparecen listados los DRX que se van a representar.  La información que

contiene la 1ª lista es una parte del comentario/título (20 caracteres como máximo) de cada DRX y

el nombre del archivo correspondiente.  En la 2ª lista aparece la misma información que en la

anterior más:

• El RUGHQ�GH�UHHVFDODGR: si su valor es 0 el DRX se representará con su escala de intensidades

real, y sirve por tanto, para representar los difractogramas de forma solapada; si su valor está

entre 1 y 9 la escala de los DRX se cambiará a 100, y el valor anterior determinará su posición

en que aparecerá representado en la gráfica, sirviendo por tanto para representar los

difractogramas de forma escalonada. Se puede cambiar el incremento de reescalado, por defecto

el incremento es ��� (dando lugar a una diferencia entre los DRX de 10 unidades al haberse

reescalado a100).

• El DQFKR de línea: que tiene cada DRX �WRGDV ODV�RSFLRQHV�GH� ORV�YDORUHV�GH�DQFKR�GH� OtQHD
VyOR�WLHQHQ�YDOLGH]�SDUD�OD�LPSUHVLyQ�.

• El HVWLOR de línea: esta opción tiene efecto tanto para pantalla como para impresión, aunque hay

algunas impresoras que no soportan líneas discontinuas cuando el ancho de línea es mayor que

1.

• El FRORU de línea: se puede cambiar si se pulsa encima del color indicativo para cada

difractograma.

• El IDFWRU GH�UHHVFDODGR: de cada DRX por defecto es 100, y se puede variar en valores enteros

para destacar que dicho difractograma presenta una mayor o menor intensidad cuando se
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comparan de forma escalonada.

Para cambiar cada una de estas opciones primero se selecciona el DRX sobre la 2ª lista y luego se

cambian los valores en sus lugares correspondientes.
 

A la izquierda de la 1ª lista se puede indicar una FRUUHFFLyQ�GH�FHUR para cada DRX.  Este valor se

añadirá por igual a cada valor teórico de 2� FRUULJLpQGRORV�HQ�XQ�YDORU�FRQVWDQWH�
 

Para pasar los DRX de la 1ª lista a la 2ª existen 3 posibilidades:

 1.- haciendo un "doble clic" sobre el DRX deseado

 2.- arrastrando y dejando caer sobre la 2ª lista los DRX seleccionados (si se deja caer un DRX

sobre la línea ancha coloreada, adoptará el color señalado por dicha línea si anteriormente no

había ya un DRX con ese color).

 3.- pulsando el botón "Pasar TODOS"

 Para eliminar los DRX de cualquiera de las 2 listas hay dos posibilidades:

 1.- arrastrando con el mouse y dejando caer sobre la papelera los DRX seleccionados

 2.- pulsando la tecla "Supr" sobre los DRX seleccionados

 

Con el botón "5HHVF��$XW�" se reescalan los DRX consecutivamente, en el mismo orden a como

aparecen sobre la lista.
 

La selección de las siguientes opciones implica:

• 0DQWHQHU�IRUPDWR�GH�HMHV: se mantiene constante el formato de los ejes.

• %RUUDU WH[WR: al volver a representar los DRX el texto que pudiera haber anteriormente no

aparecerá.

• 1HJUR�EODQFR�: cambia el color de todos los difractogramas a negro (si el fondo de la pantalla

es blanco) o a blanco (si el fondo de la pantalla es negro).

• &RORU�GH�)RQGR��1HJUR: cambia el color de fondo del trozo de pantalla donde se representan

los difractogramas a negro.

 

6L�VH�SXOVD�HO�ERWyQ�GHUHFKR�GHO�PRXVH�FXDQGR�VH�HQFXHQWUD�HQFLPD�GH�DOJXQD�GH�ODV��
OLVWDV�VH�WHQGUi�DFFHVR�D�FLHUWDV�IXQFLRQHV�PHGLDQWH�XQ�PHQ~�IORWDQWH�
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 '5;�5,(79(/'

Según la opción elegida se representará:

• ([SHULPHQWDO: El difractograma experimental.  Permite elegir entre puntos y líneas.

• 7HyULFR: El difractograma calculado (siempre en  línea de color negro).

• 'LIHUHQFLD: La diferencia entre el difractograma experimental y el calculado

• 5HIOH[LRQHV: Las reflexiones de cada fase en forma de rayas verticales.  Las reflexiones de fases

diferentes aparecen en alturas diferentes.

• )RQGR: El fondo calculado.  Válido sólo para archivos 
�3/7; y 
�35) con formato PLOTPOW

con el archivo 
�%$& asociado.

• ([FOXLU� UHJLRQHV: Impide que se representen las zonas excluidas.  Válido sólo para archivos


�35).

• 0DQWHQHU�IRUPDWR�GH�HMHV: se mantiene constante el formato de los ejes.

• %RUUDU WH[WR: al volver a representar los DRX el texto que pudiera haber anteriormente no

aparecerá.
 

• El DQFKR sólo tiene efecto sobre la impresora, nunca sobre pantalla.

 

Cuando se trabaja con DRX Rietveld existe la posibilidad de representar los hkl de las

reflexiones.  Desde el menú 2SFLRQHV de la pantalla principal se puede seleccionar que muestre una

ventana con una lista de hkl (hkl list), en la que aparece información de 2θ, los índices hkl, y el

número de la fase a la que pertenecen.  Ya que se tiene información de los valores de los índices

para la Kα1 y la Kα2, aparecerán para los mismo hkl y la misma fase dos valores de 2θ.

Para que represente los hkl hay que seleccionarlos primeramente con un doble clic, y

después accionar el botón "3ORW KNO".  Los hkl estarán seleccionados cuando tengan un pequeño

símbolo a su izquierda.

 Conseguiremos saber la situación exacta de una reflexión sobre el difractograma al

seleccionar un hkl de la lista, ya que se dibujará una línea vertical que indicará la posición de la

reflexión.

 Con un clic sobre las zonas coloreadas se puede cambiar el color del difractograma teórico,

calculado, diferencia y del fondo.
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 )RUPDWR�GH�ORV�(MHV

Se puede modificar el formato de los ejes cambiando el valor de los intervalos principales,

de las divisiones principales y secundarias en 2θ y sólo las principales en intensidad.

 El botón confirmar sirve para saber si los valores introducidos son concordantes, por ej. no

podría haber 7 intervalos de div. ppal. entre 0 y 60 en 2θ con un valor de intervalo ppal. de 5.  El

valor que predomina cuando hay discordancia es el introducido en último lugar.

 Las líneas en las divisiones principal y secundaria sirven para dibujar una cuadrícula sobre el

gráfico.
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 %~VTXHGD�GH�3LFRV

• En el menú %XVFDU�existen las siguientes opciones:

 Auto: hace una búsqueda de picos según las condiciones indicadas en la parte inferior.  Imin

significa que por debajo de esa intensidad no detectará ningún pico; 2θmin y max determinan el

intervalo en 2θ para la búsqueda; y Pendiente, determina la inclinación de los picos, a valores

más altos sólo encontrará los picos más estrechos e intensos que son los de mayor pendiente.

 Manual: habilita la selección no automática de picos mediante los botones ����, ���� y ���� de la

pantalla principal; o mediante el mouse haciendo doble clic sobre el pico deseado se sitúa el

cursor de búsqueda de picos y con el botón de la derecha se marca el pico (o borra si ya existía).

• 2SFLRQHV��hay 2 submenús:

 Picos como: determina la forma en que DRXWin identificará los picos

 Números: con una secuencia de números.

 Símbolos: asignando símbolos a los picos.

 2Theta: encima de cada pico pondrá su valor de 2Theta.

 d: encima de cada pico pondrá su valor de d.

 Cambiar símbolos:

 De los picos: permite cambiar los símbolos añadidos a los picos. Hay un símbolo

comodín (J) para utilizarlo como símbolo “intermedio” para que no se mezclen símbolos entre

sí.

 De la lista global: permite cambiar los símbolos disponibles en la lista global, así

como su tamaño y si va en negrita.

 • 3ORW� puedes elegir entre pintar sólo los picos del DRX activo o los de todos los DRX.

• %RUUDU� existe la posibilidad de borrar todos los picos del DRX activo o de todos los DRX.
 

El DRX activo se selecciona de la lista donde pone "DRX Activo:".  Para hacer una

búsqueda de varios DRX a la vez es aconsejable que estén reescalados.

 Los picos se pueden borrar seleccionándolos y echándolos a la papelera o apretando la tecla

"Supr".  Para añadir los símbolos a los picos hallados no hay más que seleccionar el pico o picos

deseados y dejar caer sobre el símbolo y aparecerá en la parte izquierda el símbolo que se le

asignará.  Para eliminar los símbolos y volver a tener números se pincha la zona donde están los

símbolos y se arrastra hasta la papelera.

 Para añadir más de un símbolo a un pico hay que "duplicarlo".  Ello se consigue

arrastrándolo y dejándolo caer sobre la zona donde pone DUP, luego se le añade el símbolo que se

quiera.

 Haciendo doble-click sobre los símbolos de la parte derecha, aparecerá el símbolo junto con
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el texto "sample" en la gráfica.  Este texto se puede cambiar con el botón ��� para añadir el nombre

que se desee.

 Accionando el botón que tiene representado una flecha con un disquete, existe la posibilidad

de guardar los picos encontrados en formato ASCII (.3$7) o en binario (.;53), este último formato

sirve para tratar estos picos como patrones y poder añadirlos a una base de datos de patrones con el

programa CreaFit.

 

(O Q~PHUR�Pi[LPR�GH�SLFRV�TXH�VH�SRGUi�DVLJQDU�D�FDGD�'5;�HV�����
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 5HSUHVHQWDFLyQ�GH�3DWURQHV
Existe la posibilidad de representar patrones que se encuentran en los ficheros de bases de

datos de patrones (*.'7%) creados con el programa CreaFit.
 

• $EULU�'7%: previamente a cualquier operación hay que abrir una base de datos de patrones

(archivos *.'7%).  Los patrones aparecerán listados en la lista reservada para ello.  Por defecto

buscará los archivos que haya en el directorio \drxwin\dtb\, por lo que aconsejo que se cree y se

guarden allí los archivos *.'7%.

• %XVFDU: comandos de este menú:

 1.- SRU Q��GH�ILFKD�3'): asignándole el nº de ficha PDF o ASTM

 2.- SRU IyUPXOD�TXtPLFD: según la fórmula

 Estos dos comando dan lugar a una base de datos parcial o 6XE'7%.

3.- YHU�WRGRV: vuelve a cargar todos los patrones.  Se utiliza si en la lista aparece una SubDTB y

se quiere tener listados a todos los patrones de la base de datos.

• 2SFLRQHV: comandos de este menú:

 1.- $QiOLVLV� &XDOLWDWLYR: hace una propuesta de las fases presentes en el intervalo de 2θ
representado en el difractograma si previamente se hizo una búsqueda de picos sobre el DRX, ya

que toma como referencia a los picos encontrados para compararlos con los patrones.  La

búsqueda se realiza teniendo en cuenta dos condiciones: primero averigua si al menos existe el

70% de la intensidad total que debería haber según el patrón, y si esto no se cumple averigua si

existen las 2 ó 3 líneas más intensas del patrón.  Si alguno de los picos con intensidad mayor del

50% no aparece desestima automáticamente la primera condición de búsqueda y pasa a la

segunda. Según el caso aparecerá el % encontrado o un (3) ó (2) a la izquierda del patrón, según

corresponda.

 2.- (UURU�  � ����: determina el error que se admite en 2θ para el Análisis Cualitativo.  Por

supuesto, este valor se puede variar a conveniencia.  Si existen problemas para encontrar las

fases presentes suele ser bastante útil corregir los valores de 2θ mediante la corrección de cero

disponible para los DRX Estándar.

 3.- )DVW�SORW: permite de una forma rápida representar de uno en uno los patrones que hay en la

lista, con la posiblilidad de poder añadir en cada momento cualquier patrón a la lista de patrones

principal.

 4.- ,QIRUPDFLyQ: Muestra información sobre la fórmula química, datos cristalográficos y

comentarios, al estilo de la información que se extrae con el programa CreaFit.

 

,03257$17(��/D SURSXHVWD�GH�IDVHV�VH�UHDOL]DUi�VRODPHQWH�VREUH�ORV�SDWURQHV�TXH�KD\D
HQ OD�OLVWD��TXH�SXHGHQ�VHU�PHQRV�GH�ORV�TXH�KD\D�HQ�HO�DUFKLYR�GH�EDVH�GH�GDWRV�VL�VH�WLHQH
HQ OD�OLVWD�XQD�6XE'7%��
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 En el caso de realizar estos análisis cualitativo con versiones anteriores a CreaFit 1.2, el

programa te informará que debes DFWXDOL]DU HO�DUFKLYR�de la base de datos, ya que no está toda la

información requerida.  Esto se consigue abriendo el archivo con CreaFit y volviéndolo a guardar.

 Los patrones de las bases de datos aparecen en forma de listado y para poder representarlos

hay que pasarlos a la ventana de la lista de patrones ���� de la pantalla principal, y esto se consigue

haciendo "doble-click" sobre ellos.

 La ventana de la lista de patrones se habilita o anula desde el menú Gráfica de la pantalla

principal.  En esta lista caben como máximo 9 patrones, para representarlos hay que pinchar y dejar

caer sobre el difractograma deseado los patrones.

 Para eliminar un patrón de un DRX se seleccionar el patrón haciendo "doble clic" encima de

él, quedará seleccionado cuando le aparezcan unos cuadraditos negros encima, entonces apretando

la tecla "Supr" se borra.  Para eliminar un patrón de la lista hay que seleccionar y pulsar igualmente

la tecla "Supr".

 Para saber exactamente que patrón has pintado sobre un DRX, se pude hacer "doble clic"

sobre el patrón y en la lista de patrones quedará sombreado el que has seleccionado (que a su vez

tendrá los símbolos negros encima); o haciendo doble-click sobre la lista de patrones aparecerán

también los símbolos negros sobre el patrón.
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 87,/,'$'(6

([LVWH� OD� SRVLELOLGDG� GH� KDOODU� GH� XQD� IRUPD� LQWHUDFWLYD� �QR� DXWRPiWLFD�� HO� IRQGR� GH� XQ
GLIUDFWRJUDPD��GH�KDFHU�XQ�VXDYL]DGR�GHO�SHUILO�PHGLDQWH�XQ�SURPHGLDGR�GH�ODV�LQWHQVLGDGHV
DG\DFHQWHV��GH�KDOODU�HO�iUHD�GH�XQ�SLFR�PHGLDQWH�OD�LQWHJUDFLyQ�GH�ORV�SXQWRV�H[SHULPHQWDOHV
VHOHFFLRQDGRV� GHO� GLIUDFWRJUDPD�� GH� KDFHU� GHFRQYROXFLyQ� GH� SLFRV� XWLOL]DQGR� IXQFLRQHV
*DXVVLDQDV�� /RUHQW]LDQDV� \� 3VHXGR�9RLJW�� GH� TXLWDU� ]RQDV� GH� ORV� GLIUDFWRJUDPDV�� GH
FRPELQDU��VXPDU�\�UHVWDU��\�UHHVFDODU�GLIUDFWRJUDPDV�
 

3DUD�KDOODU�HO�IRQGR KD\ TXH�HMHFXWDU�ORV�VLJXLHQWHV�FRPDQGRV�
• Marcar fondo: el puntero del mouse cambiará a una flecha vertical y con él se señalarán los

puntos que van a definir el fondo.  Una vez situados los puntos del fondo (aparecen como

cuadraditos pequeños centrados en el punto elegido) se podrán mover libremente en unidades de

2θ e intensidad permitidas por las condiciones del difractograma.

• Hallar fondo: en esta versión se dispone de 3 métodos de interpolación para hallar el fondo total:

esplines cúbicos, interpolación lineal, y un polinomio de la forma (Polinomio 1):

 \ D [Q Q

Q

=
=−
∑

1

4

• Restar fondo: una vez hallado el fondo, se podrá restar al difractograma inicial de dos formas:

 Parcial: se toma como referencia para la resta la intensidad mínima

 Total: se toma como referencia para la resta 0 de intensidad
 

Una vez sustraído el fondo se pueden deshacer los cambios mediante la ejecución del

comando Deshacer Fondo en el menú Edición.

Los comandos siguientes son de utilidad en el proceso de hallar el fondo:

• Quitar marcas: quita de la pantalla las marcas de referencia para el fondo.

• Borrar fondo: borra de la pantalla la línea de fondo calculada.

 

Existe la posibilidad de visualizar el conjunto de puntos seleccionados del fondo, en el

listado que se puede activar desde el menú Opciones con el comando Lista de Fondo. Desde esta

ventana con los iconos correspondientes se puede grabar los puntos del fondo en formato ASCII y

también abrir un fichero de este tipo para representarlo.
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 3DUD�UHDOL]DU�XQ�VXDYL]DGR�
Se podrá realizar el proceso de suavizado sólo sobre DRX sin reescalar.  Se podrán realizar

cuantos suavizados se deseen, y se podrán deshacer los cambios mediante la ejecución del comando

Deshacer Fondo en el menú Edición (cuando se deshacen los cambios de suavizado se vuelve al

DRX inicial).

 

3DUD�FDOFXODU�HO�iUHD�
Primero se han de indicar los límites del área a calcular con los botones izquierdo y derecho

del mouse, y a continuación con el comando Calcular se hallará el área de la zona sombreada.

 

3DUD�UHDOL]DU�XQD�GHFRQYROXFLyQ�
Primero se han de indicar los límites de la región del difractograma donde se va a realizar la

deconvolución con los botones izquierdo y derecho del mouse, y a continuación se seleccionará el

tipo de función ha utilizar.  En esta versión se dispone de las siguientes funciones:

 Gaussiana

 Lorentziana

 Pseudo-Voigt : \ $H $ ; ;
:

; ;

: /Q= − + +
−















−
−





−

( )1 1
00

2

2 12

γ γ

 

A, W, X0 y γ son parámetros a ajustar, donde W es la mitad de la anchura del pico a media altura

(FWHM/2), X0 es el valor de 2θ donde queda centrada la función y γ la contribución Lorentziana.

 Se pueden imponer ciertas restricciones (Constraints) durante la deconvolución como:

 La anchura a media altura (FWMH) sea igual o menor a cierto valor.

 Hacer coincidir la FWMH de la reflexión debido a kα1 y a Kα2.

La contribución Lorentziana γHQ�ODV�IXQFLRQHV�3VHXGR�9RLJW�
 Hacer coincidir la γ de la reflexión debido a Kα1 y a Kα2.

Cambiar los valores de la longitud de onda de Kα1 y Kα2. Si para Kα2 se indica un 0 no se

calculará la contribución de esta.

 Mantener la relación teórica entre las intensidades de las reflexiones originadas por Kα1 y Kα2.

Con -1 utilizará el valor que mejor se ajuste.

 Indicar el valor mínimo de Rp, definido por:

 5 \ REV \ FDOF
\ REVS

L L

L

=
−∑

∑
( ) ( )

( )

 Además, se podrá refinar cada parámetro de la funciones si debajo de éste se pone un -1, por el

contrario no se refinará si tiene un 0.  El parámetro que define la línea base está etiquetado como

%/.
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Si desea que para la deconvolución considere que hay más de un pico, habrá que señalar los

picos correspondientes como cuando se hace una búsqueda de picos.  Si no hay picos señalados en

el intervalo de 2θ indicado, el programa cogerá como referencia para centrar la función la intensidad

más alta de ese intervalo.

 Los resultados de la deconvolución son: 2θ donde ha quedado centrada la función, la

anchura del pico a media altura (FWHM), el área de la función y la contribución Lorentziana (γ) a la

función Pseudo-Voigt.

 No se ha introducido ninguna corrección de asimetría de picos en esta versión.

 

&ODYHV�SDUD�OD�FRUUHFWD�GHFRQYROXFLyQ�GH�SLFRV��
• Corregir el fondo de forma que se obtenga una línea base recta y sin inclinación.

• Definir los límites del pico de forma que quede bien definida la base. Esto es más acusado según

aumenta la contribución Lorentziana de los picos, ya que la «cola» se extiende mucho más.

• En los casos que haya más de una reflexión en un pico hay que señalar el número de reflexiones

a considerar marcándolas como picos. Este valor servirá como punto de partida para el cálculo de

las reflexiones.

• En el caso de que las reflexiones estén muy juntas es conveniente aplicar restricciones de anchura

(también de contribución Lorentziana si se conoce), de lo contrario se pueden obtener valores

anormalmente elevados de FWHM y la convergencia será mala.
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3DUD�&RUWDU�5DQJRV�
Hay que indicar el intervalo a eliminar: su valor mínimo y máximo.  Si el valor mínimo o

máximo coincide con el del DRX, entonces el rango será cortado sin más, pero si los valores

mínimo y máximo no coinciden con los del DRX entonces la zona se eliminará y además se

producirá un desplazamiento de los valores de forma que no haya zonas “vacías”.

3DUD�&RPELQDU�'5;V�
Se pueden sumar o restar difractogramas de 2 en 2 con tal que tengan las mismas

condiciones de 2θ inicial y final, y el mismo paso.  El difractograma resultante ocupará una de las 9

posiciones de memoria destinadas para los DRXs, por lo que debe haber al menos una vacía para

que éste la pueda ocupar, es decir, debe haber menos de 9 DRXs cargados para que se pueda realizar

esta operación.

3DUD�(VFDODU�
Esta operación equivale a multiplicar (o dividir) por cualquier factor los valores de

intensidad de los DRXs.
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2SFLRQHV�GH�,PSUHVLyQ

• *UiILFR�RFXSD�WRGD�OD�SiJLQD: Permite elegir entre que el gráfico ocupe toda la página o que se

pueda definir el tamaño de la impresión.  Los márgenes que se pueden definir para el tamaño de

impresión están referidos al marco (rectángulo que definen los ejes) que rodea el gráfico

dibujado.

• ,PSULPLU�D�FRORU: Posibilita la impresión en blanco y negro o color en impresoras a color.  En

algunas impresoras que no pueden imprimir en color se emulan los colores con diferentes tonos

de grises

• (OLPLQDU�OH\HQGD�GH�'5;: Elimina la impresión de la leyenda de los DRX.

• /LVWDGR GH�SLFRV: Imprime los datos de 2θ, d e intensidad de cada pico encontrado, junto con su

numeración.

• ,PSULPLU�YDORUHV�GH�LQWHQVLGDG: Imprime los valores de intensidad en el eje.

• ,PSULPLU�ORV�KNO: Imprime los hkl que se hayan representado sobre los DRX tipo RIETVELD.

• (OLPLQDU�HQFDEH]DPLHQWR: Elimina la impresión del encabezamiento, que contiene información

de la versión del programa, fecha y hora de impresión, y longitud de onda seleccionada.

• ,PSULPLU�SDWURQHV: Imprime los patrones representados.

• ,PSULPLU� IXQFLRQHV: Imprime los parámetros de las funciones encontradas en el proceso de

deconvolución.

• 7DPDxR� VtPERORV: Determina el tamaño de los símbolos utilizados para la identificación de

picos.

• 6HOHF��,PSUHVRUD: Permite seleccionar el tipo de impresora que se utilizará.
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