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I‘.ﬁh Introduccion

DRXWin 2.0 es un programa para Windows de 32 bits que interpreta archivos de difraccion

de rayos X (DRX) procedentes de varios tipos de difractometros y de programas basados en el

método Rietveld con las siguientes funciones:

Representar |os difractogramas (hasta 9) de forma solapada 0 escalonada.

Cambiar las condiciones de representacion de los difractogramas. mediante zooms,
incorporacion de rgjillas, cambio de las divisiones de |os ges, afiadir texto.

Elegir los colores paracada DRX ,y parael fondo de la pantalla entre blanco o negro.

Buscar picos de forma automatica y manual, a los cuales se les puede afadir un simbolo de
identificacion de producto.

Guardar |os picos encontrados para representarlos como patrones.

Andlisis cualitativo a buscar en bases de datos |os patrones presentes en los DRXSs.

Correccion de cero en 26; correccion de fondo; suavizado; caculo del area de los picos,
deconvolucion en funciones Gaussianas, Lorentzianas o Pseudo-Voigt. y con ello calcular la
anchura a media altura 'y area del pico; eliminacion de zonas en 26; sumar, restar y multiplicar
DRXs.

Asociar extensiones de archivos a DRXWin para cargar |os archivos directamente con un doble-
clic.

Grabar archivos en formato metefile (escalable) de Windows para representar o editar en
programas de dibujo y procesadores de texto, asi como copiar los DRX en e portapapeles de
Windows en formato bitmap o metafile.

Gran facilidad de uso con aprovechamiento al 100% de la resolucién de laimpresora a trabajar
dentro del entorno gréfico Windows.



I‘.ﬁh Instalacion y Requisitos

A partir de la version 2.0, DRXWin solo funciona en los sistemas Windows de 32 bits:
Windows 95, Windows NT 4.0 o superior.

El programa se instala desde dentro de Windows gjecutando el archivo SETUP.EXE.

La mochila suministrada tiene que estar conectada a algunos de los puertos paraelo del
ordenador: Iptx (normamente Iptl).

Para gque funcione correctamente la opcidn de afadir simbolos a los picos es necesario tener
instalada la fuente Wingdings (True Type) que viene con Windows (las fuentes se instalan desde €l
Panel de Control).

Si la impresora no soporta las fuentes True Type que vienen con Windows puede haber
problemas en laimpresion y/o en lavisualizacion por pantalla (Error: Invalid property value).

Se necesitaa menos 8 Mb de RAM. Serecomienda pantalla gréfica SVGA (800x600).



I‘.ﬁh Archivos

DRXWin 2.0 puede interpretar formatos de archivos procedentes de los difractometros:
e SIEMENS (version 3.1 incluida) (*.RAW'Y *.DAT).

*  RIGAKU (*.RAW) en binario.

e PHILIPS (*RD), (*.UDF); (*.DAT) Philips-PW 1050/70y (*.) Philips-PLV.

o STOE (*.DAT).

e SEIFERT (*.VAL).

También lee ficheros con extension XY, de formato 2Theta (separacion: espacio 0 cima)
Intensidad, |os valores de 2Theta deben estar aintervalo constante.

Estos archivos serdn denominados de tipo DRX ESTANDAR, y se podra tener en cada
sesion hasta 9 archivos simultaneamente de este tipo.

Ademas, interpreta ficheros procedentes de los programas basados en e método Rietveld
(DRX RIETVELD):

« FULLPROF (*.PRF). Estos ficheros contienen mucha mas informacién que los anteriores
(difractograma tedrico, experimental, diferencia, reflexiones de cada fase y hkl) por lo que sélo
se puede tener abierto un Unico archivo completo en cada sesion. Si se quiere cargar otro archivo
deberas guardar la informacion anterior ya que se borrara lo que habia anteriormente. Si existe
un fichero con la informacién del fondo (debe estar en e mismo directorio y tener e mismo
nombre que € PRF pero con extension BAC) también se podra representar.

 RIET7 (*.PLT). Estosficheros contienen informacion del difractograma tedrico, reflexiones de
cada fase y hkl, y fondo. La informacion del DRX experimental se encuentra en € archivo
* DAT que debe estar en el mismo directorio que €l *.PLT si se abre con la opcién completo
seleccionada.

*  GSAS (*.DAT). Estosficheros silo contienen informacion del difractograma experimental.

El programa guarda archivos en binario (*RXW 'y * FLP) y ASCII (*ARX, *AFT 'y
* DAT). Los que estan en formato binario se pueden abrir empezando una nueva sesion:

* RXW: estos archivos contienen una sesion de trabajo, por tanto pueden tener hasta 9 ficheros
individuales de los tipos ESTANDAR o & DRX tedrico delos archivos tipo RIETVELD.

e FLP: estos archivos contienen toda la sesion de trabgjo realizada sobre un archivo RIETVELD
completo.

Los ficheros ASCII pueden ser interpretados facilmente por programas de dibujo de graficos
tales como hojas de célculo, etc.:

* ARX: estos archivos contienen una sesiéon de trabajo, por tanto son similares a los ficheros
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binarios RX con la obvia salvedad que no se guardaré informacion referente alos comentarios
realizados sobre la gréfica, ni condiciones de ges, ni picos encontrados, etc. Soélo contendran
informacion de 26 e intensidad.

AFT: estos archivos contienen solamente e difractograma tedrico extraido de un fichero DRX
RIETVELD.

DAT: contiene un unico DRX y se corresponde con € DAT adecuado para utilizar en €
programa FULLPROF.



I‘.ﬁh PANTALLA PRINCIPAL

PRINCIPALES ELEMENTOS
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Barras de herramientas:

Hay dos barras de herramientas flotantes, que inicialmente aparecen en la parte superior (1)
y en la parte derecha (2) de la pantalla; y una barra de informacién en la parte inferior de la pantalla
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En la primera aparecen unos valores de 20 e I editables que sirven para hacer un zoom
determinado con estos valores al accionar € boton de zoom manual (4).

En la segunda se encuentran una serie de botones con la siguiente funcionalidad :

(5) abre archivos.

(6) dibujarayas verticales temporalmente, es decir no se guardan ni imprimen.

(7) activala cgjade texto (10) donde escribir.

(8) borra un texto que esté activo (un texto esta activo cuando se encuentra recuadrado por una
linea negra).
(9) introduce €l texto escrito en (10) dentro de la gréfica.

(10) cgade texto donde se escribe € texto arepresentar en lagréfica

(11) acciona el zoom con € mouse.
(12) deshace & zoom.

(13) muestrala ventana de seleccion de los DRX.

(14) muestrala ventana de cambio de condiciones de los ges.

(15) muestrala ventana de opciones de impresion.

(16) guarda archivos.

(17) nueva sesion.

(18) finaliza el programa.

En labarrade informacién (3) aparece:
* (19) muestrainformacion sobre lafinalidad de |as diversas herramientas y controles.
* (20) aparecen losvaloresde 26, d el segun lalocalizacién del puntero del mouse.

e (21) indicalalongitud 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 d a partir de
los de 26 leidos en €l fichero de DRX.

Elementos adicionales:

e (22) aparece solo con DRX tipo RIETVELD vy sirve para aumentar o disminuir € espacio
reservado para representar la diferencia entre € tedrico y el experimental y las reflexiones de
cadafase.

* (23) aparece sdlo con DRX tipo RIETVELD vy sirve para observar |os cambios después de haber
utilizado el elemento anterior.

* (24) scroll vertical del zoom.
e (25) scroll horizontal del zoom.

* (26) zoom solamente en € ge de intensidad.



Ventanas adicionales:

(27) lalistade hkl.

(28) € listado de puntos de fondo. Con los scrolls que aqui aparecen pueden desplazarse los
puntos seleccionados de la lista de fondo.

(29) los principales valores gque caracterizan a cada funcion como resultado de la deconvolucion.
(30) lalista de patrones.

(31) ventana de asignacion manual de picos.

(32) aumenta o disminuye el paso parala busqueda manual de picos.

(33) asigna/borra un pico en laposicion que esté e cursor de busgueda de picos.

(34) desplaza aizquierda/derecha el cursor de busgueda de picos.

(35) leyenda.

MENUS

Existen 9 mendus:

Archivos: permite empezar una sesion, abrir y guardar ficheros; guardar ficheros metéfile;
cambiar € idioma de los menus y comentarios del programa; imprimir y seleccionar impresora;
y salir del programa.

Edicion: permite hacer una copia de la gréfica en € portapapeles de Windows en formato
bitmap o metafile (escalable).

Opciones: permite seleccionar fuentes; visualizar la leyenda de los DRX (35); la lista de
patrones (30); lalista de hkl (27) cuando se tenga un archivo Rietveld; las barras de scroll para
el zoom (24)-(26); la lista de puntos de fondo (28); la lista de funciones de la deconvolucion
(29).

DRX: daacceso alaventanade seleccion de los DRX.

Ejes: alaventana de cambio de formato de los ges.

Picos: alaventana de busqueda de picos.

Patrones: alaventana de busqueda de patrones.

Utilidades: se accede a diversas operaciones arealizar sobre |os difractogramas.

Ayuda: gecutael archivo de ayuda.

NOTA:

Pulsando el botén derecho del mouse sobre cualquier lista en DRXWin se activard un menu "flotante" con varias

opciones que facilitan la ejecucion del programa.



I‘.ﬁh Seleccion de DRX

Segun el tipo de DRX: ESTANDAR o RIETVELD.

e DRX ESTANDAR
e« DRXRIETVELD
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A la izquierda aparece un listado (DRX en memoria) de los DRX cargados a abrir los

archivos, y a la derecha aparecen listados los DRX que se van a representar. La informacion que
contiene la 12 lista es una parte del comentario/titulo (20 caracteres como méaximo) de cada DRX y
el nombre del archivo correspondiente. En la 22 lista aparece la misma informacion que en la
anterior mas:

El orden de reescalado: si su valor es 0 el DRX se representara con su escala de intensidades
real, y sirve por tanto, para representar los difractogramas de forma solapada; si su valor esta
entre 1y 9 la escala de los DRX se cambiara a 100, y € valor anterior determinard su posicion
en que aparecera representado en la gréfica, sirviendo por tanto para representar los
difractogramas de forma escalonada. Se puede cambiar € incremento de reescalado, por defecto
el incremento es 110 (dando lugar a una diferencia entre los DRX de 10 unidades a haberse
reescalado a100).

El ancho de linea: que tiene cada DRX (todas las opciones de los valores de ancho de linea
solo tienen validez para la impresion).

El estilo de linea: esta opcidn tiene efecto tanto para pantalla como para impresion, aunque hay
algunas impresoras que no soportan lineas discontinuas cuando € ancho de linea es mayor que
1

El color de linea se puede cambiar s se pulsa encima del color indicativo para cada
difractograma.

El factor de reescalado: 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 escal onada.

Para cambiar cada una de estas opciones primero se selecciona el DRX sobre la 22 listay luego se
cambian los valores en sus lugares correspondientes.

A laizquierda de la 12 lista se puede indicar una correccion de cero para cada DRX. Este valor se
anadira por igua a cada valor tedrico de 2[1 corrigiéndolos en un valor constante.

Parapasar los DRX dela1?listaala 22 existen 3 posibilidades:
1.- haciendo un "doble clic" sobre el DRX deseado

2.- arrastrando y dejando caer sobre la 22 listalos DRX seleccionados (si se degja caer un DRX
sobre lalinea ancha coloreada, adoptara el color sefialado por dichalineas anteriormente no
habia yaun DRX con ese color).

3.- pulsando € boton "Pasar TODOS"
Paraeliminar los DRX de cuaquierade las 2 listas hay dos posibilidades:
1.- arrastrando con € mouse y dejando caer sobre la papeleralos DRX seleccionados

2.- pulsando latecla"Supr" sobre los DRX seleccionados

Con @ botén "Reese. Aut." se reescalan los DRX consecutivamente, en e mismo orden a como
aparecen sobre lalista

La seleccion de las siguientes opciones implica:
* Mantener formato de ejes: Se mantiene constante el formato de los gjes.

* Borrar texto: a volver a representar los DRX e texto que pudiera haber anteriormente no
aparecera.

e Negro(blanco): cambia el color de todos los difractogramas a negro (s € fondo de la pantalla
es blanco) o ablanco (s e fondo de |a pantalla es negro).

e Color de Fondo: Negro: cambia e color de fondo del trozo de pantalla donde se representan
los difractogramas a negro.

Si se pulsa el boton derecho del mouse cuando se encuentra encima de alguna de las 2

listas se tendra acceso a ciertas funciones mediante un menu flotante.
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I‘.ﬁh DRX RIETVELD

Seguin la opcion elegida se representara:

Experimental: El difractograma experimental. Permite elegir entre puntosy liness.
Teorico: El difractograma calculado (siempre en linea de color negro).
Diferencia: Ladiferenciaentre el difractograma experimental y el calculado

Reflexiones: Las reflexiones de cada fase en forma de rayas verticales. Las reflexiones de fases
diferentes aparecen en aturas diferentes.

Fondo: El fondo calculado. Vaido solo para archivos * PLT; y * PRF con formato PLOTPOW
con € archivo * BAC asociado.

Excluir regiones: Impide que se representen las zonas excluidas. Valido solo para archivos
* PRF.

Mantener formato de ejes: se mantiene constante el formato de los gjes.

Borrar texto: a volver a representar los DRX e texto que pudiera haber anteriormente no
aparecera.

El ancho s0lo tiene efecto sobre laimpresora, nunca sobre pantalla.

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

reflexiones. Desde e menl Opciones de la pantalla principal se puede seleccionar que muestre una
ventana con una lista de hkl (hkl list), en la que aparece informacion de 26, los indices hkl, y €
nimero de la fase a la que pertenecen. Y a que se tiene informacion de los valores de los indices
paralaKaly laKaz2, apareceran paralos mismo hkl y lamisma fase dos valores de 26.

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

después accionar € boton "Plot hkl". Los hkl estardn seleccionados cuando tengan un pequefio
simbolo a su izquierda.

Conseguiremos saber la situacion exacta de una reflexion sobre e difractograma al

seleccionar un hkl de la lista, ya que se dibujara una linea vertical que indicara la posicion de la
reflexion.

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

calculado, diferenciay del fondo.
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I‘.ﬁh Formato de los Ejes

Se puede modificar e formato de los ges cambiando el valor de los intervalos principales,
delasdivisiones principales y secundarias en 20 y solo las principal es en intensidad.

El botdn confirmar sirve para saber si |os valores introducidos son concordantes, por €. no
podria haber 7 intervalos de div. ppal. entre 0 y 60 en 26 con un valor de intervalo ppal. de 5. El
valor que predomina cuando hay discordanciaes el introducido en ultimo lugar.

Laslineas en las divisiones principal y secundaria sirven para dibujar una cuadricula sobre €l
grafico.
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I‘.ﬁh Busqueda de Picos

* En e menl Buscar existen | as siguientes opciones:

Auto: hace una busgueda de picos segun las condiciones indicadas en la parte inferior. Imin
significa que por debajo de esa intensidad no detectara ninglin pico; 26min y max determinan el
intervalo en 20 para la busqueda; y Pendiente, determina la inclinacion de los picos, a vaores
mas altos solo encontrara |l os picos més estrechos e intensos que son |os de mayor pendiente.
Manual: habilitala seleccién no automatica de picos mediante los botones (12), (13) y (14) dela
pantalla principal; o mediante el mouse haciendo doble clic sobre €l pico deseado se situa €
cursor de busgueda de picos 'y con e boton de la derecha se marca el pico (0 borras yaexistia).

e Opciones: hay 2 submenus:
Picos como: determinalaformaen que DRXWin identificaralos picos
NuUmeros. con una secuencia de nimeros.
Simbol os: asignando simbol os a los picos.
2Theta: encima de cada pico pondra su valor de 2Theta.
d: encima de cada pico pondra su valor de d.
Cambiar simbolos:

De los picos: permite cambiar los simbolos afadidos a los picos. Hay un simbolo
comodin (©) para utilizarlo como simbolo “intermedio” para que no se mezclen simbolos entre
Si.

De la lista global: permite cambiar los simbolos disponibles en la lista global, asi
COmMo suU tamafio y s vaen negrita.

* Plot: puedes elegir entre pintar sélo los picos del DRX activo o los de todos los DRX.

* Borrar: existe laposibilidad 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
busqueda de varios DRX alavez es aconsejable que estén reescal ados.

Los picos se pueden borrar seleccionandolos y echandolos a la papelera o apretando la tecla
"Supr”. Para afadir los simbolos a los picos hallados no hay mas que seleccionar €l pico o picos
deseados y dgjar caer sobre e simbolo y aparecera en la parte izquierda e simbolo que se le
asignara. Para eliminar los simbolos y volver a tener nimeros se pincha la zona donde estan los
simbolos y se arrastra hasta la papel era.

Para afiadir més de un simbolo a un pico hay que "duplicarlo". Ello se consigue
arrastrandolo y degjandolo caer sobre la zona donde pone DUP, luego se le afiade € simbolo que se
quiera.

Haciendo doble-click sobre los simbolos de la parte derecha, aparecerd el simbolo junto con
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d texto "sample' en lagréfica. Este texto se puede cambiar con €l boton (7) para afiadir €l nombre

que se desee.

Accionando € botdn que tiene representado una flecha con un disquete, existe la posibilidad
de guardar los picos encontrados en formato ASCII (.PAT) o en binario (XRP), este Ultimo formato
sirve paratratar estos picos como patrones y poder afadirlos a una base de datos de patrones con €l

programa CreaFit.

El numero maximo de picos que se podra asignar a cada DRX es 200.
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I‘.ﬁh Representacion de Patrones

Existe la posibilidad de representar patrones que se encuentran en los ficheros de bases de

datos de patrones (*.DTB) creados con € programa CreaFit.

Abrir DTB: previamente a cualquier operacion hay que abrir una base de datos de patrones
(archivos *.DTB). Los patrones apareceran listados en la lista reservada para ello. Por defecto
buscaré |os archivos que haya en € directorio \drxwin\dtb\, por o que aconsejo que se creey se
guarden ali los archivos *.DTB.

Buscar: comandos de este menu:
1.- por n° de ficha PDF: asignandole el n° de ficha PDF o ASTM

2.- por formula quimica: segin laférmula
Estos dos comando dan lugar a una base de datos parcial o SubDTB.

3.- ver todos: vuelve a cargar todos los patrones. Se utilizasi en lalista aparece una SubDTB y
se quiere tener listados a todos |os patrones de la base de datos.

Opciones: comandos de este menu:

1.- Analisis Cualitative: hace una propuesta de las fases presentes en e intervalo de 26
representado en €l difractogramasi previamente se hizo una busqueda de picos sobre el DRX, ya
gue toma como referencia a los picos encontrados para compararlos con los patrones. La
busgueda se realiza teniendo en cuenta dos condiciones: primero averigua si al menos existe €
70% de laintensidad total que deberia haber segin el patron, y si esto no se cumple averigua s
existen las 2 6 3 lineas mas intensas del patrén. Si alguno de los picos con intensidad mayor del
50% no aparece desestima autométicamente la primera condicion de busqueda y pasa a la
segunda. Segun el caso aparecera €l % encontrado o un (3) 6 (2) alaizquierda del patrén, segin
corresponda.

2.- Error = 0.15: determina €l error que se admite en 20 para € Andlisis Cuditativo. Por
supuesto, este valor se puede variar a conveniencia. S existen problemas para encontrar las
fases presentes suele ser bastante Util corregir los valores de 206 mediante la correccién de cero
disponible paralos DRX Esténdar.

3.- Fast plot: permite de una forma rapida representar de uno en uno los patrones que hay en la
lista, con la posiblilidad de poder afadir en cada momento cualquier patron alalista de patrones
principal.

4.- Informacion: Muestra informacién sobre la formula quimica, datos cristalogréficos y
comentarios, a estilo de lainformacién que se extrae con € programa CreaFit.

IMPORTANTE: La propuesta de fases se realizara solamente sobre los patrones que haya

en la lista (que pueden ser menos de los que haya en el archivo de base de datos si se tiene
en la lista una SubDTB).
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En e caso de redizar estos andlisis cualitativo con versiones anteriores a CreaFit 1.2, €
programa te informara gque debes actualizar el archivo de la base de datos, ya que no esta toda la
informacion requerida. Esto se consigue abriendo €l archivo con CreaFit y volviéndolo a guardar.

Los patrones de las bases de datos aparecen en forma de listado y para poder representarlos
hay gque pasarlos a la ventana de la lista de patrones (20) 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 e menu Gréfica de la pantalla
principal. En estalista caben como maximo 9 patrones, para representarlos hay que pinchar y dejar
caer sobre € difractograma deseado | os patrones.

Para eliminar un patrén de un DRX se seleccionar € patron haciendo "doble clic" encima de
él, quedara seleccionado cuando le aparezcan unos cuadraditos negros encima, entonces apretando
latecla"Supr" se borra. Para eliminar un patron de la lista hay que seleccionar y pulsar igualmente
latecla"Supr".

Para saber exactamente que patron has pintado sobre un DRX, se pude hacer "doble clic"
sobre € patrén y en la lista de patrones quedara sombreado € gue has seleccionado (que a su vez
tendra los simbolos negros encima); o haciendo doble-click sobre la lista de patrones apareceran
también los simbol os negros sobre € patron.
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I‘.ﬁh UTILIDADES

Existe la posibilidad de hallar de una forma interactiva (no autom:tica) el fondo de un
difractograma; de hacer un suavizado del perfil mediante un promediado de las intensidades
adyacentes; de hallar el area de un pico mediante la integracion de los puntos experimentales
seleccionados del difractograma; de hacer deconvolucion de picos utilizando funciones
Gaussianas, Lorentzianas y Pseudo-Voigt; de quitar zonas de los difractogramas; de

combinar (sumar y restar) y reescalar difractogramas.

Para hallar el fondo hay que ejecutar los siguientes comandos:

* Marcar fondo: € puntero del mouse cambiard a una flecha vertical y con é se sefidaran los
puntos que van a definir e fondo. Una vez situados los puntos del fondo (aparecen como
cuadraditos pequefios centrados en e punto elegido) se podrdn mover libremente en unidades de
20 eintensidad permitidas por las condiciones del difractograma.

» Hallar fondo: en esta version se dispone de 3 métodos de interpolacion para hallar el fondo total:

esplines cubicos, interpolacion lineal, y un polinomio de laforma (Polinomio 1):
4

y= Zanx”
n=-1

» Restar fondo: unavez hallado el fondo, se podrarestar al difractogramainicial de dos formas:
Parcial: se toma como referencia paralarestalaintensidad minima

Total: setomacomo referencia paralaresta O de intensidad

Una vez sustraido € fondo se pueden deshacer los cambios mediante la gecucion del
comando Deshacer Fondo en €l menu Edicion.

Los comandos siguientes son de utilidad en e proceso de hallar el fondo:
e Quitar marcas: quitade la pantallalas marcas de referencia para el fondo.

» Borrar fondo: borra de la pantallalalinea de fondo calculada.

Existe la posibilidad de visuadizar e conjunto de puntos seleccionados del fondo, en €
listado que se puede activar desde el ment Opciones con € comando Lista de Fondo. Desde esta
ventana con los iconos correspondientes se puede grabar 1os puntos del fondo en formato ASCII y
también abrir un fichero de este tipo para representarlo.
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Para realizar un suavizado:

Se podra realizar €l proceso de suavizado solo sobre DRX sin reescalar. Se podran realizar
cuantos suavizados se deseen, y se podran deshacer |os cambios mediante la gecucion del comando
Deshacer Fondo en € menl Edicién (cuando se deshacen los cambios de suavizado se vuelve al
DRX inicial).

Para calcular el area:

Primero se han de indicar los limites del area a calcular con los botones izquierdo y derecho
del mouse, y a continuacion con el comando Calcular se hallara el area de la zona sombreada.

Para realizar una deconvolucion:

Primero se han de indicar los limites de laregién del difractograma donde se va arealizar la
deconvolucion con los botones izquierdo y derecho del mouse, y a continuacion se seleccionara el
tipo de funcién hautilizar. En esta version se dispone de las siguientes funciones:

Gaussiana

Lorentziana

_@X—XO 0 - X0 D‘l
Pseudo-Voigt : ¥ = (1-y)Ae ng +M4%+ E){ng

A, W, X0y y son parametros a gjustar, donde W es |la mitad de la anchura del pico a media atura
(FWHM/2), X0 es el valor de 26 donde queda centrada lafuncion y y la contribucion Lorentziana.

Se pueden imponer ciertas restricciones (Constraints) durante la deconvolucién como:
Laanchuraamediaatura (FWMH) seaigual o menor acierto valor.
Hacer coincidir laFWMH de lareflexion debido akaly aKa2.
La contribucion Lorentziana yen las funciones Pseudo-Voigt.
Hacer coincidir lay de lareflexion debido aKaly aKa2.

Cambiar los valores de la longitud de onda de Kaly Ka2. Si para Ka2 seindicaun O no se
calcularala contribucion de esta.

Mantener la relacion tedrica entre las intensidades de las reflexiones originadas por Kaly Ka2.
Con -1 utilizard el valor que mejor se gjuste.

Indicar € valor minimo de Ry, definido por:

S |y, (0bs) -, (calc)|
’ S ,(obs)
Ademas, se podra refinar cada parametro de la funciones si debgjo de éste se pone un -1, por €

contrario no serefinarasi tieneun 0. El parametro que define la linea base esta etiquetado como
BL.

R
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™ Deconvolution Options E

TFUMCTIONS
) Gaugsiana

) Lorentziana

CONSTRAINTS

001 )0 w12 |

[ PwHM [1=2]

Cly<=[1 |0 y[xal=xa2)
Cl¥aigh Rp(z) <=[1__|

A (Kal)=[1.5406 | A([Ka2)=[1.5443 | Ratio2/1=[0.48 |

Parameterz of the Funclions: [ Show Function

1 Pearson I

al as | ald | ad | ak | ab | a?

1 27.8E 0,05 1450 1450 1450 o.0%
-1 -1 -1 -1 -1 -1 -1

£ |1z292 30.24 0,05 430 666/ 483, 333 430,665 005
-1 -1 -1 u] -1 o -1

3 |3583 FEZ.TE 0,05 1156 33/ 10.0%8 113&6.33/0.05
-1 -1 -1 -1 -1 -1 -1

s 1]

[®RD Step = 0.08 |

20;=2592 28;=33.92

==» Func. S5tep =
_ Eat | (3)

Start Deconvolution |

Si desea que para la deconvolucion considere que hay mas de un pico, habra que sefialar los
picos correspondientes como cuando se hace una busqueda de picos. Si no hay picos sefialados en
el intervalo de 26 indicado, €l programa cogera como referencia para centrar la funcion laintensidad
més altade eseintervalo.

Los resultados de la deconvolucion son: 26 donde ha quedado centrada la funcion, la
anchuradel pico amediaaltura (FWHM), e areadelafunciony la contribucion Lorentziana (y) ala
funcién Pseudo-Voigt.

No se haintroducido ninguna correccion de asimetria de picos en esta version.

Claves para la correcta deconvolucion de picos :

» Corregir e fondo de forma que se obtenga una linea base rectay sin inclinacion.

» Definir los limites del pico de forma que quede bien definida la base. Esto es més acusado seguin
aumenta la contribucion Lorentziana de los picos, ya que la «cola» se extiende mucho més.

» Enlos casos que haya mas de unareflexion en un pico hay que sefidar el nimero de reflexiones
aconsiderar marcandolas como picos. Este valor servira como punto de partida para el caculo de
las reflexiones.

» En € caso de que las reflexiones estén muy juntas es conveniente aplicar restricciones de anchura
(también de contribucion Lorentziana Si se conoce), de lo contrario se pueden obtener valores
anormalmente elevados de FWHM Yy la convergencia sera mala.
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Para Cortar Rangos:

Hay que indicar € intervalo a eliminar: su valor minimo y maximo. Si & valor minimo o
maximo coincide con € del DRX, entonces € rango sera cortado sin més, pero si los valores
minimo y maximo no coinciden con los del DRX entonces la zona se eliminara y ademés se
produciréa un desplazamiento de los valores de forma que no haya zonas “vacias’.

Para Combinar DRXs:

Se pueden sumar o restar difractogramas de 2 en 2 con tal que tengan las mismas
condiciones de 26 inicia y final, y el mismo paso. El difractograma resultante ocupara unade las 9
posiciones de memoria destinadas para los DRXSs, por |o que debe haber a menos una vacia para
gue éste la pueda ocupar, es decir, debe haber menos de 9 DRX s cargados para que se pueda realizar
esta operacion.

Para Escalar:

Esta operacion equivale a multiplicar (o dividir) por cualquier factor los valores de
intensidad de los DRXs.
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I‘.ﬁh Opciones de Impresion

* Grafico ocupa toda la pagina: Permite elegir entre que el grafico ocupe toda la pagina o que se
pueda definir e tamafio de laimpresion. Los margenes que se pueden definir para el tamafio de
impresion estan referidos al marco (rectangulo que definen los gjes) que rodea e grafico
dibujado.

e Imprimir a color: Posibilitalaimpresion 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

* Eliminar leyenda de DRX: Eliminalaimpresion de laleyenda de los DRX.

» Listado de picos: Imprime los datos de 26, d e intensidad de cada pico encontrado, junto con su
numeracion.

e Imprimir valores de intensidad: Imprime los valores de intensidad en €l gje.
e Imprimir los hkl: Imprime los hkl que se hayan representado sobre los DRX tipo RIETVELD.

* Eliminar encabezamiento: Eliminalaimpresion del encabezamiento, que contiene informacion
delaversion del programa, fechay hora de impresion, y longitud de onda sel eccionada.

e Imprimir patrones: Imprime |os patrones representados.

e Imprimir funciones: Imprime los parametros de las funciones encontradas en e proceso de
deconvolucion.

* Tamaiio simbolos: Determina e tamafio de los simbolos utilizados para la identificacion de
picos.

* Selec. Impresora: Permite seleccionar €l tipo de impresora que se utilizara
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