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Wprowadzenie

Program XRAYAN umozliwia przeprowadzanie rentgenowskiej analizy fazowej nieznanych prébek
polikrystalicznych jedno- i wielofazowych wraz z pelna obrébka eksperymentalnych dyfraktograméw
proszkowych. Program moze obstugiwa¢ bazy dyfraktograméw wzorcowych zaktadane przez uzytkownika na
podstawie wtasnych badan lub innych danych literaturowych, jak tez licencjonowane bazy ICDD typu PDF1 lub
PDF2.

Program przeznaczony jest przede wszystkim do stosowania w profesjonalnych laboratoriach
rentgenowskich szkét wyzszych, instytutéw naukowych oraz zaplecza badawczo-rozwojowego przemystu.
Przyspiesza on wykonywanie rutynowych analiz fazowych przez pracownikéw technicznych, a zarazem dla
specjalistow rentgenologéw o wysokich kwalifikacjach stanowi pomocne i wygodne narzedzie w badaniach
materiatlowych. Uniwersalno$¢ zastosowan programu wynika z rozbudowanego systemu opcji wybieranych
przez uzytkownika w spos6b konwersacyjny.

Dane wzorcowe, w zaleznos$ci od typu dostgpnej bazy danych, zawieraja rézne zakresy informacji
o materiale — moga one by¢ w przejrzysty sposéb prezentowane na ekranie komputera, drukowane lub
zachowywane w postaci plikdw graficznych. Z punktu widzenia analizy fazowej tzn. identyfikacji
polikrystalicznych faz wystgpujacych w badanym materiale, niezb¢dne informacje wymagane w kazdej bazie to:
sktad chemiczny wzorca oraz odlegto$ci migdzyptaszczyznowe linii dyfrakcyjnych wraz z ich wzglednymi
intensywnos$ciami. Pozostale informacje zawarte w rekordach bazy petnia rol¢ pomocnicza: opisuja strukture
krystaliczna zwiazku chemicznego, jego wtasciwosci fizykochemiczne, podaja parametry pomiaru prébki
i odnosniki literaturowe. Program generuje pliki indekséw umozliwiajace szybki dostep do poszczegdlnych kart
wedtug réznych atrybutéw tj. numeru karty, wzoru chemicznego, warunkéw chemicznych, nazwy mineralu
i polozenia najsilniejszej linii.

Wymagania sprzetowe

Program XRAYAN, wersja 4.0.1, przeznaczony jest do pracy w srodowisku Windows 95/98/2000/XP.
W celu uzyskania wystarczajacej wydajno$ci stawiane sg nastgpujace minimalne wymagania sprzg¢towe:

procesor 1GHz,

RAM 256 MB,

grafika 1024x768 ,

wielko$¢ przestrzeni dyskowej zalezy od typu bazy danych

(PDF1: 40MB, PDF2: 220MB, PDF2-2005: 1,7 GB),

drukarka.

Instalacja i uruchamianie programu.

Instalacja programu XRAYAN polega na umieszczeniu w katalogu C:\Program Files\Xrayan (lub
dowolnym innym) nastgpujacych plikéw:

Xrayan.exe

XHash.dll

XBios.exe

mfcver71.dll

msver71.dll

Dodatkowo w katalogu tym musi znajdowa¢ si¢ podkatalog ‘Databases’, w ktérym zlokalizowane bgda
pliki bazy danych, pliki indeksowe oraz plik CODENS.DAT z kodami i pelnymi nazwami referencji.

W celu uzyskania pelnej funkcjonalnosci program XRAYAN wymaga rejestracji dla okreslonego
uzytkownika oraz okreslonego komputera. W tym celu dystrybutor dostarcza indywidualny numer seryjny
wygenerowany na postawie danych uzytkownika oraz parametréw sprz¢towych komputera.

Do czasu rejestracji oprogramowania podczas kazdego uruchamiania pojawia si¢ przypomnienie
o rejestracji z mozliwoscia wprowadzenia nazwy uzytkownika i numeru seryjnego. Nazwa uzytkownika musi
by¢ identyczna z podana dystrybutorowi do wygenerowania numeru seryjnego.
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Program nie zarejestrowany umozliwia réwniez pracg¢ jednak jego funkcjonalno$¢ jest wéwczas
ograniczona oraz pojawiaja si¢ komunikaty o braku rejestracji i pewne utrudnienia pracy.

Elementy interfejsu programu.

Po uruchomieniu programu XRayan otwiera si¢ pulpit programu zawierajacy takie elementy jak
o pasek menu z przypisanymi klawiszami skrétéw,
o paski narzedzi,
o obszar pulpitu programu,
o okna (formatki) programu.

Pasek menu i paski narzedzi sa elementami sterowania i nawigacji w programie. Okna (formatki) stuza
do wprowadzania i wyswietlanie danych. Istnieja dwa rodzaje okien:

o  Widoki (Views)
o Okna dialogowe.

Na rysunku ponizej pokazany jest przyktadowy widok interfejsu uzytkownika udost¢pniany przez
program Xrayan.
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Nawigacja i elementy sterowania.

Wybdr i uruchamianie poszczegdlnych funkcjonalnosci programu odbywa si¢ poprzez system menu,
paskow narzedzi oraz skrétéw klawiaturowych. Zawarto$¢ poszczegdlnych menu oraz dostgpnosé pozycji menu
zmienia si¢ w zaleznosci od aktualnego kontekstu programu. Funkcje aktualnie niedost¢pne maja wyszarzane
pozycje menu oraz zablokowane przyciski na paskach narzedziowych.

Elementy sterowania programu sg pokazane na rysunku:
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Pasek menu

Jest to poziomy pasek ponizej paska tytutu, zawierajacy nazwy menu. Podstawowe menu programu sklada si¢
z nastgpujacych pozycji:
o File
Database
Document
Graph
Tools
View
Settings
o Windows
Kazda pozycja menu rozwija si¢ w kolejne podmenu. Ich oméwienie nastapi w dalszej czg¢$ci dokumentacji.

O O O O O O

Pasek narzedzi

Jest to pasek zawierajacy przyciski i opcje uzywane do wywotywania polecen. Program udostgpnia 4 paski
narze¢dzi, ktére moga by¢ niezaleznie wiaczane. Sa to:

o Main Toolbar — podstawowy pasek narzedzi powiazany z funkcjami menu File, Database
1 Document.

o Tools Toolbar —pasek narzedzi funkcyjnych programu dostgpnych réwniez poprzez menu 7ools.

o Graph Toolbar - pasek narzedzi zawierajacy przyciski do obslugi i nawigacji po
rysunku/wykresie.

o Tube Toolbar — pasek narzedzi do wyboru typu lampy i linii charakterystycznej promieniowania.

Menu skrétéw (menu podreczne)

Jest to lista polecen zwigzanych z okre$lonym elementem na interfejsie programu. Aby wyS$wietli¢ menu
skré6téw, nalezy klikna¢ dany element prawym przyciskiem myszy. Przyktad menu skrétéw pokazano ponize;j:

|w| ————————— [ AMIEMND Ex$  Kami

¥ CARIEMD

vl FARMIEMD Edit...

Displaying...

Remowe

Widoki

Widoki sa oknami, ktére sa umieszczane tylko na pulpicie programu. Program XRayan udostgpnia
cztery typy widokow:

Pattern Treatment — PT —widok stuzacy do obrdbki (przetwarzania) dyfraktogramow.

Phase Analysis — PA — widok stuzacy do przeprowadzania analizy fazowej.

Database Search — DS — widok stuzacy do wyszukiwaniem danych w bazie wg dowolnych kryteriéw.
Database Entry — DE — widok stuzacy do prezentacji na ekranie danych zawartych w bazie danych

Na pulpicie moze by¢ jednoczesnie otworzonych wiele widokéw, réwniez tego samego typu, i kazdej
chwili mozna si¢ miedzy mini przelaczaé. Przetaczanie si¢ pomigdzy widokami moze odbywa sig
w standardowy dla systemu Windows sposéb: poprzez klikniecie na odpowiednim oknie, lub wybranie z listy
w menu Windows. Menu Windows zawiera list¢ widokéw zawierajaca nazwe rodzaju widoku (trybu pracy)
i nazwg otwartego dokumentu.
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Z kazdym widokiem jest zwigzany charakterystyczne menu programu, oraz sa udostg¢pnione
odpowiednie przyciski na paskach zadan. W ustawienia programu Views Settings w sekcji Automatic Adjusting
Visibility of Toolbars in Views za pomoca p6l wyboru mozna wilaczaé/wyltaczaé paski narzedzi dla
poszczeg6lnych widokéw programu.

Okna dialogowe

Okna dialogowe stuza do wprowadzania danych do programu, np. parametréw analizy, ustawien
programu, itp. Okna dialogowe nie s3a zwiazane z pulpitem - moga by¢ umieszczone w dowolnym miejscu
ekranu. Po otwarciu okna dialogowego dostep do pozostatych okien, do menu programu oraz paskéw narzedzi
jest zablokowany do czasu jego zamkniecie.

Tryby pracy programu

Program pracuje w dwéch podstawowych trybach. Sa to:
Pattern Treatment — PT — udostgpnia wszystkie funkcje zwigzane z obrébka dyfraktograméw.
Phase Analysis — PA — udostgpnia wszystkie funkcje zwiazane z analiza fazowa.

Tryb pracy programu zwiazany jest z odpowiadajacym mu Widokiem (View) zawierajacym kontrolki
dostosowane do danego trybu pracy oraz skojarzony pasek menu i paski narzedzi.

Przejécie do odpowiedniego trybu pracy/widoku programu determinowane jest rodzajem otwartego
dokumentu (pliku z danymi). Z tego punktu widzenia pliki dzielimy na pliki zawierajace:

o Dane pomiarowe ze zmierzonymi wartosci intensywnos$ci dyfraktogramu metoda krokowa
w okreslonym przedziale katéw 26 i z okreslona wartoscia kroku pomiarowego. Program obstuguje
kilkanascie formatéw plikow. Czg$¢ z nich jest opisana w Dodatku.

o Przetworzone dane pomiarowe zawierajace polozenia i intensywnosci linii dyfrakcyjnych

Dokladniejszy opis sposobu wyboru trybu programu jest zawarty w rozdziale: Podstawowy pasek
narzedzi (Main Toolbar).

Podstawowy pasek narzedzi (Main Toolbar)

Podstawowy pasek narzedzi (Main Toolbar) ma nastgpujace przyciski:
e i Gt & &6 F SR B

Pierwsze pi¢¢ przyciskdw maja standardowe znaczenie dla programéw Windows: i jest zwigzana
w menu File.

Przycisk New O (Crtl-N) — umozliwia utworzenie nowego dokumentu (pliku). Do wyboru sa dwa typy
dokumentéw: PT (dyfraktogram) lub PA (potozenia i intensywnosci linii). W zaleznoséci od wyboru otwiera si¢
odpowiedni edytor umozliwiajacy wprowadzenie danych i zapisanie dokumentu do pliku.

Przycisk Open & (Crtl-O) — umozliwia wybranie z dysku dokumentu (pliku) i wczytanie jego
zawarto$ci. Jego rozszerzenie determinuje typ i format danych oraz tryb pracy programu PT lub PA otwierajac
odpowiedni widok.

Przycisk Save = (Crtl-S) — zapisuje do pliku aktywny dokument z domys$lng nazwa i w domy$lnym
folderze.

Przycisk Save As = [ zapisuje do pliku aktywny dokument umozliwiajac okreslenie nazwy
i lokalizacji pliku.
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Przycisk Save All = zapisuje wszystkie otwarte dokumenty z domyslnymi nazwami i $ciezkami
dostepu.

Kolejna grupa przyciskéw & & G stuzy do obstugi baz danych dyfraktograméw wzorcowych
i jest powiazana z menu Database. Pelny opis obstugi znajduje si¢ w osobnym rozdziale.

Przycisk Insert %, (Ctrl-I) — umozliwia wprowadzanie za pomoca edytora nowego wzorca do
wlasnej bazy danych (User Database).

Przycisk Select % (Ctrl-L) — umozliwia prezentacj¢ na ekranie w widoku DE danych dla wzorca
z bazy danych.

Przycisk Delete — usuwanie dane wzorca z wilasnej bazy danych (User Database).

Przycisk Serach a‘ (Ctul-R) — umozliwia przeszukiwanie baz danych wg. zadanych kryteriow
w widoku DS.

Ostatnia grupa przyciskow jest zwigzana z menu Dokument.

Dwa przyciski EEI Iﬁ stuza do eksportowania rysunkéw do pliku graficznego lub schowka
w pamigci systemu Windows . Typ pliku i parametry rozdzielczoSci mozna ustawi¢c w menu
Settings—Exporting Images.... W zaleznosci od ustawien okienko wyboru parametréw moze tez pokazywane
przed kazda operacja eksportu rysunku.

Ef

Przycisk
dokument.

otwiera edytor dokumentéw. Dostgpny jest tylko, jesli na widoku jest zaznaczony

Przycisk % umozliwia drukowanie rysunku wg. zalozonych parametréw w ustawieniach
Settings—Page Settings...

Przycisk E‘L}L udostegpnia podglad strony wydruku.

[
e Przycisk zawiera informacje o wersji programu, kontaktach z autorami i dystrybutorem oraz
informacje o licencji.

Nawigacja na rysunkach (Graph Toolbar)

Na formatkach zawierajacych rysunki dyfraktograméw lub potozen linii dyfrakcyjnych mozna
wykorzystywaé szereg funkcji zmieniajacych zakres i sposéb wy$wietlanego rysunku, rodzaj i opis osi.
Wigkszo$¢ tych czynnosci utatwiajacych nawigacje po rysunku jest dostgpna poprzez specjalny pasek narzedzi.

=+ R AR ANAR AORSN MR R JREAQ (» ¢ [[1 € e

Cze$¢ przyciskow na pasku na narzgdzi ma odpowiedniki w Menu Graph oraz skréty klawiaturowe. Po
zatrzymaniu kursora na wybranym przycisku jego opis pojawia si¢ na pasku stanu, a obok przycisku krétka
podpowiedz (,,dymek”). Pierwsza grupa sze$ciu przyciskOw jest zwigzana z funkcjami kursora i zawsze jeden
z nich jest aktywny.

Przycisk | k& ustawia podstawowy kursor w postaci strzatki. Jesli kursor znajduje si¢ wewnatrz ramki
rysunku to w prawym rogu pod rysunkiem jest wySwietlana biezaca pozycja kursora. Dla osi X sa to kat 20 oraz
wartos$¢ d (dla aktualnej dlugosci fali), natomiast dla osi Y jest to intensywnos¢ w skali 100.

XRayan - program do rentgenowskiej analizy fazowej str. 8



Przyciski powoduja zapalenie dodatkowo linii poziomej i/lub pionowej przecinajacych sig
w pozycji kursora. Ksztatt kursora mozna réwniez przelacza¢ klawiszem F11.

Przycisk L (ghosts) mozna wcisna¢ dodatkowo z jednym z poprzednich czterech przyciskow
powoduje zapalenie dodatkowych kursoré6w w wyliczonych pozycjach, w ktérych moglyby znajdowaé sig
refleksy dla tej samej wartosci d dla linii Kal, Ka2 i K. Funkcja ta umozliwia wzrokowa oceng wystgpowania
w dyfraktogramie linii od innych sktadowych promieniowania rentgenowskiego.

Przycisk A umozliwia powigkszenie zaznaczonego prostokata na rysunku (Zoom In), \Przycisk
posiada skrét klawiaturowy F10.

Przycisk <L umozliwia zmieszenie rysunku. Stopien zmniejszenia mozna ustawi¢ w menu
Settings—Graph Parameters.

Przycisk R powoduje rozciagnigcie rysunku po osi X (skrécenie zakresu d/20),

Przycisk = powoduje zwezenie rysunku po osi X (rozszerzenie zakresu d/20)

Przycisk = powoduje rozciagnigcie rysunku po osi Y (intensywno$ci) bez ruszania pozycji 0.
Przycisk =R powoduje zmniejszenie rysunku po osi Y (intensywnoSci).

Przycisk = od$wieza rysunek, bez zmiany zakresu osi X i Y.

Przycisk = przywraca rysunek do poczatkowego zakresu aktywnego wykresu (dokumentow).
Przycisk = przywraca rysunek do maksymalnego zakresu wszystkich wykreséw (dokumentéw).
Przycisk = przywraca rysunek do maksymalnego zakresu na osi X (d/26).

Przycisk = przywraca rysunek do maksymalnego zakresu na osi Y (intensywnosci).

Przyciski RERE umozliwiaja przesuwanie rysunku po osi X odpowiednio: do poczatku osi X,
w lewo, w prawo, do konca osi X. Przesuwanie rysunku wzdtuz osi X réwniez mozliwe jest przez klikniecie na
suwaku osi X.

Przyciski RE umozliwiaja przesuwanie rysunku po osi Y odpowiednio w gér¢ i w dot.

Przyciski HRKE pozwalaja wprowadzi¢ wartosci liczbowe dla odpowiednich zakreséw rysunku
(poczatek, koniec, dét, géra).

Przyciski | ¥ ! stanowia przetacznik opisu osi X: odlegto$é miedzyplaszczyznowa d lub kat 26.
Przyciski maja skrét klawiaturowy Alt-X.

Przyciski ! VT logl stanowia skali osi Y: liniowa (I), pierwiastkowa (\/I), logarytmiczna (logi).
Przyciski maja skrét klawiaturowy Alt-Y.
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Tryb pracy Pattern Treatment /Widok PT

Przejécie do trybu pracy/widoku obrébki dyfraktograméw Pattern Treatment (PT) odbywa sig
automatycznie poprzez wczytanie pliku danych doswiadczalnych poleceniem File—Open, mozna tez
wykorzysta¢ przycisk Open z paska narzgdzi lub klawisze skrétu Ctrl-O. W programie moze by¢ otwartych
jednoczesnie wiele widokow PT.

Okno widoku PT jest posiada w tytule napis Pattern Treatment — nazwa dokumentu (pliku danych),
ikong - i charakterystyczny dla PT wyglad paska narzedzi Tools Toolbar. Réwniez Main Toolbar uaktywnia
tylko wybrane przyciski.:

0= M o | G| &5 & @ SRR LS g & T

Okno widoku PT jest podzielone na dwie czgéci: w gdrnej czgsci jest umieszczony rysunek, dolna czgs§¢
jest przeznaczona na legend¢ rysunku, tj. nazwy kolejnych dokumentéw wraz z opisem ich wybranych
parametréw. Wielko$¢ okna rysunku i okna legendy mozna zmienia¢ wzajemnie przesuwajac krawedz
rozdzielajaca oba okna, a domys$lne ustawienia mozna zmieni¢ w menu Settings— Views Settings.

Funkcje dostgpne w trybie PT mozna uruchamia¢ z menu Toolbar lub przyciskami paska narzedzi
Tools Toolbar. Pokazanego ponizej.

FE FE F7 AM+E AIt+F AL b e G ﬁ

N P e Y T — waln == W W w

Funkcje PT

Wygtadzanie dyfraktogramu — funkcja Smoothing
FE
Funkcja Smoothing “#* (F5) — umozliwia wygtadzanie dyfraktogramu. Odbywa si¢ przez procedurg
usredniania punktéw krzywej do§wiadczalnej z okre$lona waga, w danym przedziale usredniania okreslanym
jako smoothing factor.

Smoothing factor jest wybierany przez operatora po uruchomieniu tej funkcji w przedziale 1 - 9.
Czynnik ten odpowiada przedziatowi usredniania. Im wigksza warto$¢ czynnika, tym wigksze wygtadzanie. Jego
warto$¢ standardowa jest zapisana w menu Settings— Tool Parameters— Pattern Treatment —Smoothing.

Wygtadzony dyfraktogram jest zapisywany w pamigci jako nowy dokument i wySwietlany na ekranie.
Dokument ten otrzymuje t¢ sama nazwe, co dokument (plik) danych do$wiadczalnych, z rozszerzeniem SM$
i moze by¢ zapisany na dysku (File—Save ).

Eliminacja sktadowej Ka:2 — funkcja Ka:2 Stripping
F&
Funkcja Ka2 Stripping 4= (F6) — umozliwia usuniecie z profilu dyfraktogramu sktadowa zwiazana
z linia Ko2 promieniowania charakterystycznego lampy rentgenowskie;j.

Oczyszczony dyfraktogram jest zapisywany w pamigci jako nowy dokument i wy§wietlany na ekranie.
Dokument ten otrzymuje te¢ sama nazwe, co dokument (plik) danych do$wiadczalnych, z rozszerzeniem A1$
i moze by¢ zapisany na dysku (File—Save ).

Uwaga! Procedura ta moze by¢ uruchomiona tylko wéwczas, gdy standardowa dtugos$cia fali danych

wejsciowych jest KaO (usredniona dtugo$é fali dubletu Kat). Po zakonczeniu dziatania tej procedury warto$¢ ta
zmienia si¢ na Kal. Mozna ja zmieni¢ za pomocg ikon w pasku typu fali Rtg (Tube Toolbar).

Wyznaczanie potozen reflekséw — funkcja Peak Finding

FT
Funkcja Peak Finding "'+ (F7) — umozliwia znajdowanie polozen reflekséw (maksiméw) na
analizowanym dyfraktogramie. Zastosowana w programie sktada si¢ z kilku etapéw:
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1. Wyznaczana jest druga pochodna z dyfraktogramu zapisanego w aktywnym buforze.

2. Wykonywana jest procedura wygtadzania drugiej pochodnej zgodnie z czynnikiem wygladzania
drugiej pochodnej (mozna go zmienia¢ w Settings—Tools Parameters—Pattern Treatment— Peaks’
Searching). Czynnik 0 powoduje pominigcie wygtadzania drugiej pochodne;j.

3. Oblicza si¢ pola powierzchni pod krzywa gdzie druga pochodna jest ujemna i normalizuje je do
100% oraz wyznacza potozenie reflekséw.

4. Linie o intensywno$ci wzglednej nizszej od progu odcigcia ustawianego w Settings—Tools
Parameters— Pattern Treatment— Peaks’ Searching sa eliminowane.

Wyznaczone w powyzszy sposob polozenia i intensywno$ci linii dyfrakcyjnych sa przechowywane
w nowym dokumencie typu DSP, ktory jest wySwietlany na rysunku pionowymi liniami o wysokosci
odpowiedniej do intensywnosci linii. Liczba linii zalezy od profilu dyfraktogramu, lecz réwniez od przyjgtych
parametréw: czynnika wygladzania drugiej pochodnej i progu odcigcia stabych linii. Procedur¢ ta mozna
powtarza¢ wielokrotnie z réznymi parametrami az do uzyskania "najczystszego" obrazu w celu wykasowania
z ekranu starego obrazu).

Operator moze nastegpnie edytowa¢ uzyskany obraz potozen linii dyfrakcyjnych za pomoca przyciskow
Ait+D D=l Ins

lub w edytorze dokumentu (Ctrl E). Edycja jest przeprowadzana na aktywnym
(podswietlonym) dokumencie typu DSP.

Przycisk Delete Peaks Below (Alt_D) — powoduje usuwanie reflekséw z rysunku oraz dokumentu DSP,
ponizej poziomu nat¢zen wyznaczonego przez $lad poziomy kursora. Refleksy, ktére beda usunigte przy
aktualnej pozycji kursora sa zaznaczone na czerwono. Akceptacja usunigcia nastgpuje po naci$nigciu lewego
przycisku myszy

Przycisk Delete One Peak (Del) — powoduje usuwanie pojedynczych reflekséw z rysunku oraz
dokumentu DSP. Nalezy kursorem pionowym najecha¢ na pozycj¢ usuwanego refleksu (podswietli si¢ wtedy na
czerwono) i nacisng¢ lewy przycisk myszy.

Przycisk Insert (Ins) — powoduje wstawianie pojedynczych reflekséw. Nalezy kursorem pionowym
ustali¢ potozenie katowe wprowadzanego refleksu, kursorem poziomym jego natgzenie (okre$la je ciagla linia,
ponizej pozycji kursora) i nacisna¢ lewy przycisk myszy.

Po zakonczeniu i uznaniu przez operatora, ze polozenia linii zostaly wyznaczone wtasciwie nalezy je
zapisa¢ w pliku typu DSP na dysku poleceniem Save (Ctr-S).

Analiza tta
Aft+E:

Funkcja Background Fitting == (Alt B) — uruchamia si¢ procedur¢ dopasowywania tla. Dziata ona
na aktywnym dokumencie (dyfraktogramie) w widoku PT . Po uruchomieniu tej funkcji W lewym dolnym rogu
rysunku pokazuje si¢ najpierw krzywa paraboliczna, ktdérej ksztatt (szeroko$¢ i wysoko§¢) mozna zmienia¢
klawiszami strzatek w okienku, ktére pokaze si¢ na polu rysunku:

Background Fitting

Cacel

Po wybraniu ksztaltu naciskamy OK i procedura zaczyna dziata¢. Dziatanie jej polega na wyznaczeniu
takiej krzywej, ktéra przebiega maksymalnie wysoko, lecz w zadnym miejscu nie przewyzsza punktow
aktywnego dyfraktogramu, a jednocze$nie jej krzywizna jest nie wigksza niz wybranej krzywej parabolicznej
Zaleca sig, aby ta procedurg przeprowadza¢ na wygladzonych dyfraktogramach, nawet z niskim parametrem
wygtadzania (typu SM$), w innym przypadku bedzie pojawiat si¢ komunikat ostrzezenia. Wyznaczona krzywa
tta jest nastepnie rysowana na rysunku i umieszczana w dokumencie typu BKS$.

Funkcja Removal of Background (Alt-R)- umozliwia odjgcie wyznaczonego tla od krzywej
dyfraktogramu. Krzywa wynikowa zostaje zapisana w kolejnym dokumencie, ktéry staje si¢ aktywnym
i wy$wietlony na rysunku.
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Funkcja skalowania

At+I

Funkcja Scale (Alt-I) umozliwia ustalanie wspétczynnika skali rysowanych buforéw danych.
Przy wczytywaniu kolejnych buforéw danych dyfrakcyjnych, program automatycznie normalizuje ich
wspoélczynniki skali do skali pierwszego wprowadzonego buforu danych (tzn. najsilniejsze refleksy maja ta sama
wysoko$¢). Aby program rysowat krzywe w tej samej, nieznormalizowanej skali, nalezy uzy¢ przycisku Scale
(klawisz skrétu (Alt-I). Powtérne uzycie klawisza (lub skrétu) przywraca normalizacjg skal.

Wyznaczanie parametrow refleksow -Funkcja Calculate Peak Parameters

Aft+F

Funkcja Calculate Peak Parameters ules (Alt-P) — umozliwia wyznaczanie parametréw profili
pikéw dyfrakcyjnych. Po wybraniu tej funkcji nalezy kursorem najecha¢ poczatek przedzialu analizy piku,
nastgpnie przycisnaé lewy przycisk myszy i trzymajac go przejechaé z prawej strony piku (koniec przedziatu
analizy piku) pamigtajac, aby kursor poziomy znalazl si¢ na wysokos$ci zalozonego tta. Zestaw obliczanych
parametréw piku i sposéb ich prezentacji na rysunku deklaruje si¢ w Settings— Views Settings—PT&PA&DE
Views—QTT Parameters. Ponadto w Settings—Tools Parameters— Pattern Treatment mozna zadeklarowaé
czy przyjmowane tlo dla kolejnych analizowanych pikéw bedzie mialo staty poziom (taki jak wyznaczony dla
pierwszego piku), czy tez bedzie dla kazdego piku wyznaczane osobno.

Obliczone parametry analizowanych pikéw zostang automatycznie zapisane do dokumentu typu QTT
Jego podglad jest mozliwy edytorem (np. poprzez najechanie na ten bufor kursorem i naci$nigcie prawego
przycisku myszy)

Opis rysunku -Funkcja Legend

AL

Funkcja Legend ' == ' (Alt-L) — umozliwia wprowadzanie napiséw na rysunek. Po wybraniu tej
funkcji nalezy najecha¢ kursorem na miejsce poczatku napisu i po nacisnigciu lewego przycisku myszy pojawi
si¢ okienko z polem do wprowadzenia napisu, oraz z podanymi wspétrzednymi poczatku napisu i jego orientacja

— parametry te mozna zmieniac.

Funkcja obstugi dokumentéw

b GhE G

= =

Add from File (Ctrl-A) — wczytanie nastgpnego dokumentu danych z pliku dyskowego do aktualnego
widoku

Add from DB (Ctrl-B) — wczytanie i wy§wietlenie nowego wzorca z bazy danych

Remove (Ctrl-W) - usuwanie aktywnego dokumentu.

Zapis dokumentu DSP do bazy USER

Funkcja Insert to DB & — umozliwia zapisanie danych z dokumentu DSP jako wlasnego wzorca do
bazy danych typu USER. Funkcja jest dostgpna, jezeli aktywny jest ktéry$ z dokumentéw typu DSP z lista
wyznaczonych pozycji pikow.
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Rozpoczecie analizy fazowej — Widok PA

kD
Funkcja Pattern Analysis W (F4) — jezeli aktywny jest dokument z lista pozycji pikéw typu DSP, to
przycisk ten umozliwia przej$cie bezposrednio do trybu analizy fazowej Pattern Analysis. O ile nie zostal
zapisany na nosniku plik DSP to zostanie on tez zapisany.

Legenda rysunku

W polu legendy, z lewej strony kazdego opisu dokumentu znajduje si¢ pole wyboru, — jezeli nie bedzie
zaznaczone to dany dokument nie bgdzie prezentowany na rysunku. Aktywnym dokumentem tzn. takim, na
ktérym beda wykonywane biezace polecenia i operacje jest dokument, ktérego wiersz podswietlony. Aktywacji
dokonuje si¢ lewym przyciskiem myszy. Naci$nigcie prawego przycisku myszki na wybranym dokumencie
otwiera menu skrétéw zawierajacego nastgpujace pozycje:

e Edit... otwiera edytor dokumentu, umozliwiajacy przeglad i/lub zmiang jego zawartosci,

¢ Displaying... otwiera formatkg umozliwiajaca zmiang parametréw wyswietlania dokumentu (stylu,
grubos$ci i koloru linii, czynnika skalowania, przesunigcia na osi X i Y (wzglegdem innych
dokumentéw).

e Select... dostgpne jest dla dokumentu typu ,,PDF” (wzorzec z bazy) i otwiera si¢ okno widoku DE
wyS$wietlajace petny zakres danych z bazy dla danego wzorca.

®  Remove... usuwa wybrany dokument poprzedzajac pytaniem o potwierdzenie operacji.
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Tryb pracy Pattern Analysis / Widok PA

Przejscie do trybu pracy/widoku analizy fazowej Pattern Analysis (PA) odbywa si¢ automatycznie
poprzez wezytanie pliku typu DSP (File—Open), lub wybranie przycisku F4 na otwartym dokumencie typu DSP
w widoku PT. W programie moze by¢ otwartych jednocze$nie wiele widokéw PA.

Okno widoku PA jest posiada w tytule napis Pattern Analysis — nazwa dokumentu (pliku danych),

ikong W i charakterystyczny dla widoku PA wyglad paska narzedzi Tools Toolbar. Réwniez Main Toolbar
uaktywnia tylko wybrane przyciski.:

D oo iy & & h SR E2 8 ([ Wb B 128 0L U %0 e | W | 68

Okno widoku PA jest podzielone na kilka czgsci/pél: w §rodkowej czgsci jest umieszczony rysunek,
dolna czg$¢ jest przeznaczona na legend¢ dla dokumentéw z bazy, tj. wzorcéw spelniajacych kryteria
dopasowania lub wyciaganych bezposrednio z bazy (nazwy kolejnych wzorcéw wraz z opisem I parametrami
rysowania). Nad rysunkiem znajduje si¢ pole legendy dla wzorcéw zaakceptowanych (tzn. zidentyfikowanych
w badanej prébce). Z lewej strony ekranu widoku PA znajduja si¢ informacje o analizowanym dyfraktogramie
doswiadczalnym i lista znalezionych w PT pozycji i natgzen pikéw, (jezeli najedzie si¢ kursorem na odpowiedni
pik, to na rysunku zostanie on pod§wietlony na czerwono, o ile jest obrazowany plik DSP). W dolnym lewym
rogu ekranu znajduja si¢ informacje o parametrach biezacego cyklu dopasowywania wzorcéw dla Standard lub
Trace Analysis.

Wielko$¢ poszczegdlnych czgsci okna widoku PA mozna zmieniaé przesuwajac krawedz rozdzielajaca
lub w ustawieniach standardowych Settings— Views.

Funkcje dostgpne w trybie PA mozna uruchamia¢ z menu Toolbar lub przyciskami paska narzedzi
Tools Toolbar pokazanego ponizej.

SA. THA || e o | Exg | oz omEE | X TTRE:
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Program udostgpnia dwie procedury analizy fazowej: analiz¢ standardowa i analiz¢ $§ladowa.
ZA. TA.

Uruchomienie analizy dokonuje si¢ przyciskami =B , z menu Tools lub klawiszami F4 lub Shift F4.

Analiza standardowa (Standard Analysis)

Standardowa analiza fazowa jest to procedura znajdowania wzorcéw faz dopasowanych do listy
polozen pikéw wyznaczonych z do$wiadczalnego dyfraktogramu. Po wybraniu tej funkcji pokazuje si¢ okno
dialogowe pokazane ponizej:
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Standard Analysis

Diatabases: USER: v FOF1: [ PDF-Z |+

Only Standards at Numbers which are wiitten in File: I Browse...

[ \=rapan-nhcards. nic

Mumber of Searched Ranges: "I_ ﬁ
Search Dutzide Measuring Flange: Below: [ Above: [

Murnber of Standard Strongest Lines o be considerad: "I_ ﬁ

tl awirurn Error in 29: nz j Type: [ Chemistry: [
Murnber of Strongest Lines which must be matched: ,T =

bl atch with Intensity: v

[ ok ] A |

W polach wyboru Databases wybiera si¢ przeszukiwane bazy danych: USER (baza uzytkownika)
i opcjonalnie jedng z licencjonowanych typu PDF1 lub PDF2. Mozna réwniez przeszukiwac¢ tylko wzorce,
ktérych numery zostaly wczeéniej zapisane w pliku numeréw kart. - zaznacza si¢ wtedy pole wyboru Only
Standards at Numbers which are written in File i w polu zapisu znajdujacym si¢ wiersz nizej podaje si¢ §ciezke
dostgpu i nazwe odpowiedniego pliku, mozna postuzy¢ si¢ przyciskiem Browse... .

W polu Number of Searched Ganges podaje si¢ liczbe najsilniejszych linii dyfraktogramu
doswiadczalnego, a z baz danych beda wybierane do sprawdzenia kryteridw dopasowania tylko te wzorce,
ktérych najsilniejsze linie leza w poblizu jednej z n najsilniejszych linii dyfraktogramu do§wiadczalnego.

Pola wyboru Search Outside Measuring Range: Below, Above, przy ich zaznaczeniu dopuszcza si¢ do
analizy takze te wzorce, ktérych najsilniejsze linie leza odpowiednio przed- i po przedziale pomiarowym
dyfraktogramu do$wiadczalnego.

W polu Number of Standard Strongest Lines to be considered okresla si¢ liczbg najsilniejszych linii
wzorca, ktéra bedzie brana pod uwage przy dopasowywaniu do n najsilniejszych linii do$wiadczalnego
dyfraktogramu.

W polu Maximum Error in 20 okresla si¢ maksymalny btad katowy potozenia linii wzorca w stosunku
do linii do$wiadczalnej, aby mogty zosta¢ uznane za dopasowane.

Pole wyboru Type umozliwia ograniczenie zakresu przeszukiwanych wzorcéw do typéw: nieorganiki,
organiki, mineratéw lub stopéw. Po jego zaznaczeniu pojawia si¢ okienko wyboru z wymienionymi typami
wzorcéw faz krystalicznych:

Chemical Type

Type:
[ Inarganic [ Organic [ Mineral [ Aoy

Pole wyboru Chemistry umozliwia zadeklarowaé¢ warunki chemiczne poszukiwanych wzorcéw tzn.
okresli¢, ktére pierwiastki musza by¢ obecne w dopasowywanym wzorcu, ktére moga by¢ obecne i ktére nie
moga by¢ obecne. Deklaracji sktadu chemicznego dokonuje si¢ w okienku Chemical Composition:
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Chemical Composition

H He
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Na niebiesko zaznacza si¢ te pierwiastki, ktére musza by¢ obecne w dopasowywanym wzorcu, na
czerwono, te, ktére moga by¢ obecne. Wszystkie pozostale niezaznaczone nie moga wystapi¢. Zaznaczania
dokonuje si¢ najezdzajac kursorem na pole pierwiastka i lewym przyciskiem myszy zmienia si¢ kolejno
niebieski-czerwony-niepod$swietlony. Dodatkowo mozna zadeklarowa¢ tu minimalng i maksymalng liczbg
elementéw skladu chemicznego dopasowywanego wzorca (od 1 do 13)

W polu Number of Strongest Lines which must be matched okre$la si¢ minimalng liczbg
najsilniejszych linii wzorca, ktéra musi by¢ dopasowana do linii do§wiadczalnych, niekoniecznie najsilniejszych,
aby wzorzec spetnit to kryterium dopasowania.

Pole wyboru Match with Intensity, jezeli jest zaznaczone, to przy obliczaniu globalnego parametru
dopasowania bierze si¢ pod uwagg m.in. czynnik okre$lajacy $redni btad natgzen linii do$wiadczalnych do
dopasowanych linii wzorca.

Analiza sladowa (Trace Analysis)

Sladowa analize fazowa stosuje si¢ juz po znalezieniu gtéwnych faz obecnych w prébee doswiadczalnej
tj. dopasowanych do silnych linii do§wiadczalnych. Sladowe fazy krystaliczne moga by¢ trudne do dopasowania
m.in. z tego powodu, ze w czasie akceptacji gtéwnych faz dopasowanych w standardowej analizie fazowe;j
odejmuje si¢ dopasowane linie, a jezeli pokrywala si¢ z nimi silna linia fazy §ladowej — moze ona by¢
niewykrywalna w standardowej analizie. Aby tego uniknag¢ mozna zastosowac analiz¢ §ladowa.

Po uruchomieniu tej funkcji pojawia si¢ okno dialogowe pokazane ponizej:
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Trace Analysis

D atabazes: USER: W  FDF-1: [ PFDF-2 ¥

Only Standards at Murnbers which are written in File: [ Erowse...

D:rayan-ncards nc

Mumber of Searched Ranges: ’1_ :||
Search Outzside Meazuring Fange: Below: [ Above: [

Murnber of Standard Strongest Lines to be considered: ’1_ j
b4 aimum Erar in 25: nz :II Type: [ Chermistry: |

kimimum Standard Lines Intenzity to be congidered: 10 ﬁ
Mumber of Urfitted Standard Lines: 1 ﬁ Automatic Increaze; v

| ok | Anluj

Wigkszo$¢ parametréw ma takie same znaczenie jak w omOwionej wyzej analizie standardowej. R6zni
si¢ tylko parametrami w dolnej czg$ci okna:

Minimum Standard Lines Intensity to be considered — poniewaz analizowane sa stabe linie, wigc
wystgpowanie stabych linii wzorca na dyfraktogramie do§wiadczalnym jest mato prawdopodobne. Ustala si¢
poziom natgzenia linii wzorca (w procentach) , ponizej ktérego nie beda brane pod uwagg przy dopasowywaniu.

W polu Number of Unfitted Standard Lines okre$la si¢ liczbg najsilniejszych linii wzorca, ktére moga
by¢ niedopasowane (bo np. wcze$niej zostaty usunigte jako nalezace do gléwnych wzorcow)

Zaznaczenie pola wyboru Automatic Increase powoduje, ze gdy nie zostanie znaleziona faza §ladowa
przy zalozonej liczbie niedopasowanych najsilniejszych linii, liczba ta zostaje automatycznie powigkszona
i przeszukiwanie zostaje wznowione, az do momentu znalezienia fazy spelniajacej aktualne kryteria
dopasowania.

Legenda rysunku

W polu legendy, z lewej strony kazdego opisu dokumentu znajduje si¢ pole wyboru, — jezeli nie bedzie
zaznaczone to dany dokument nie bgdzie prezentowany na rysunku. Obok pola wyboru znajduje si¢ ikona do
przetaczania miejsca rysowania linii wzorca — przetaczanie mi¢dzy dolnym i gérnym rysunkiem.

Dla kazdego z wzorcOw sa wyliczone i pokazane parametry dopasowania: Nagtownej listy wzorcow
w oknie legendy ma postacé:

Colar | FP]  FPd|  FPI| ML/SL| Scale] 14c] O | Phase | Chemical Farmula | Chemical Mame

FP - globalny parametr dopasowania (im mniejsza warto$¢ tym wigksze prawdopodobienstwo
wystgpowania fazy wzorca w badanej prébce). Bufory wzorcéw zostaja uszeregowane w polach legend wg
wartosci tego parametru,

FPd — parametr $redniego btedu polozenia dopasowanych linii wzorca do do$wiadczalnych,
FPI — Parametr $redniego btedu nat¢zenia dopasowanych linii wzorca do pikéw doswiadczalnych,

ML/SL - liczba linii dopasowanych wzorca/catkowita liczba linii wzorca w przedziale pomiarowym,
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Scale — czynnik skali — stosunek natgzen dopasowanych linii wzorca do znormalizowanych do 100 linii
doswiadczalnych,

I/Ic — parametr poréwnawczy nat¢zenia najsilniejszej linii wzorca do najsilniejszej linii korundu, jezeli
fazy sa zmieszane w stosunku wagowym 1:1 . Parametr ten moze by¢ wykorzystany do analizy ilo$ciowej
wielofazowych prébek,

Q - indeks jako$ci danych wzorca,

Phase — numer wzorca w bazie danych.

Aktywnym dokumentem, tzn. takim, na ktérym bgda wykonywane biezace polecenia i operacje jest
dokument, ktérego wiersz pod$wietlony. Aktywacji dokonuje si¢ lewym przyciskiem myszy. Naci$nigcie
prawego przycisku myszki na wybranym dokumencie otwiera menu skrétéw zawierajacego nastgpujace pozycje:

e Edit... otwiera edytor dokumentu, umozliwiajacy przeglad i/lub zmiang jego zawartosci,

¢ Displaying... otwiera formatk¢ umozliwiajaca zmiang¢ parametréw wyswietlania dokumentu (stylu,
grubos$ci i koloru linii, czynnika skalowania, przesunigcia na osi X i Y (wzglegdem innych
dokumentow).

e Select... dostgpne jest dla dokumentu typu ,,PDF’ (wzorzec z bazy) i otwiera si¢ okno widoku DE
wy$wietlajace pelny zakres danych z bazy dla danego wzorca.

®  Remove... usuwa wybrany dokument (wzorzec) poprzedzajac pytaniem o potwierdzenie operacji.

Operacje na rysunkach

Tryby prezentaciji rysunku

Trzy przyciski na pasku zadan stuza do przetaczania trybu rysunku w widoku PA.

M
Przycisk lnln dzieli pole rysunku na gérny do rysowania krzywej do§wiadczalnej oraz dolny, zazwyczaj
wykorzystywany do rysowania linii analizowanych wzorcéw.

Przycisk # odpowiada zajeciu catego pola przez jeden rysunek.

Przycisk zamiast rysunku wy$wietla tabelg¢ poréwnawcza do$wiadczalnych linii z pliku DSP
z liniami zidentyfikowanych wzorcéw. Tryby rysunku mozna przetaczaé cyklicznie klawiszem funkcyjnym F3

Sposoby prezentacji danych pomiarowych
Ex§ DSP o°
Trzy przyciski na pasku zadan |lts Ishn Lo ghuzg do przetaczania sposobu prezentacji danych
pomiarowych

Przycisk pierwszy (standardowo wlaczony) powoduje pokazywanie na rysunku krzywej do§wiadczalnej
(z dokumenty EX$),

Drugi i trzeci przycisk dzialaja jako przelacznik i powoduja wySwietlenie pozycji i nat¢zen
wyznaczonych linii dyfrakcyjnych wyznaczonych w PT (z dokumentu DSP) w postaci pionowych kresek. Drugi
przycisk wyswietla wszystkie linie z dokumentu DSP, natomiast trzeci przycisk wy$wietla tylko linie pomiarowe
niedopasowane do zidentyfikowanych (odjetych) wzorcéw.
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Zmiana skalowania rysunkow

I

Przycisk Consider Scale Factor *El (Alt-I) zmienia skalg natezenia linii wzorca. Standardowo jest ona
dopasowana do natgzen dopasowanych linii do§wiadczalnych, po wilaczeniu przycisku linie wzorca beda
normalizowane do pelnej skali rysunku.

Wzorce zidentyfikowane
EP——

Dwa przyciski umozliwiaja oznaczanie zidentyfikowanych wzorcow

Przycisk Substract Active Phase (Alt-S): aktywny wzorzec z listy wzorcOw spetniajacych kryteria
dopasowania (lub wprowadzonych poleceniem Ctrl-B), znajdujacych si¢ w dolnym polu legendy, moze zostaé
zaakceptowany jako faza wystepujaca w badanej prébce. Aktywny wzorzec tej fazy zostanie umieszczony
w gérmmym polu legendy (ponad polem rysunku), a ze zbioru analizowanych linii do$wiadczalnego
dyfraktogramu zostang usunigte dopasowane linie zaakceptowanej fazy.

Przycisk Unsubstract Active Phase (Alt-U): aktywny bufor z faz zaakceptowanych, umieszczonych
w gérnym polu legendy, moze zosta¢ usunigty i przeniesiony do dolnego pola legendy. Modyfikacji ulegnie tez
zbiér niedopasowanych linii do§wiadczalnego dyfraktogramu.

XRayan - program do rentgenowskiej analizy fazowej str. 19



Wyszukiwanie wzorcow w bazie / Widok DS (Database Selection)

Proces wyszukiwania wzorcow w bazie danych wg zadanych kryteriéw uruchamia si¢ poleceniem

z menu gléwnego Database—Search (Ctrl R) lub przyciskiem Search G z gléwnego paska narzedzi.
Wyniki wyszukania sa przestawiane w widoku Database Selection DS.

Okno widoku DS posiada w tytule napis Database Selection oraz symbole przeszukiwanych baz
(USER, PDF1 lub PDF2), ikong W i charakterystyczny dla DS wyglad paska narze¢dzi Main Toolbar
O = = & & ERNE G —RE-

W programie moze by¢ otwartych jednoczesnie wiele widokéw DS.

Aktywne przyciski z paska narzedzi sa podswietlone, realizuja takie same polecenia jak w innych
widokach. Ich opis mozna znalez¢ w rozdziale opisujacym Main Toolbar.

Wyszukiwanie kart wzorcéw — funkcja Search

Po uzyciu uruchomieniu procesu wyszukiwania na ekranie pokazuje si¢ okienko dialogowe do definicji
kryteriow wyszukiwania kart wzorcéw z dostgpnych baz danych

Search by...
Chemical Mame ] Chemizal Faormula l Diatabases:
Chernical Cornpozitian l Strongest Lines Chemical Type l .
L - v+ LSER
y He ™~ PDF
Li | Be BEfC|MN|O|F/|HNe
v PDF-2
Ma|( Mg Al Si| P 5| ClI|fAr
K. CalSc| Ti| % || Cr|{Mn| Fe | Cal M |Cul|Zn| Ga || Ge| &s | Self Br || Kr Clauses:
Bb| Sr| % | £ |Mb|Mo| Te||Ru||Bh|| Pd|[Ag| Cd| In | Sn|Sb|f Te| | | Xe - Chemical
Cs | Ba| La| Ce| Pr | Md|Pm||Sm| Eu|Gd| Tb| Du| Ho | Er | Tm| ¥t Lu Hame
- n Chemical
Hf || Ta| W |[Re| Os | Ir || Pt || Aw|Ha| TI || P Bi | Pal| &t | Ba Farmula
| Fi |Ra|Ac| Th| Pa| U |Np| Pullam| Cm)| Bk | Cf | Es | Fm [ Md| Mo | L — Chemical
Compozition
Rf Db Sg || Bk Hz || Mt Shongest
] L LinesEI
. Required elements E‘.l ._Ell Mirimum of elements: 1 = - Chemical
Allowed elements E—El E—E” M awirum of elements: | 13 il Type
[ ok ] s |

W prawym gérnym polu okienka dialogowego Databases okresla si¢ przez zaznaczenie odpowiedniego
pola wyboru, typ bazy danych, z ktérej/ktérych beda wyszukiwane karty. W prawym dolnym polu Clauses,
poprzez zaznaczenie odpowiednich pél wyboru wybiera si¢ grupe kryteriéw wyszukiwania kart. Mozna uzy¢ ich
w dowolnej kombinacji.
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Wszystkie kryteriow mozna podzieli¢ na pig¢ grup, ktére dotycza:

o Nazwy zwiazku chemicznego (Chemical Name)

o Wzoru chemicznego (Chemical Formula)

o Sktadu chemicznego wyszukiwanych wzorcéw (Chemical Composition)

o Potozenia najsilniejszych linii w wyszukiwanych wzorcach (Strongest Lines)
o  Grupy (typu) zwiazkéw chemicznych (Chemical Type)

Warunki przeszukiwania dla poszczegdlnych grup kryteriéw okre$la si¢ na oddzielnych zaktadkach
okna Search by...

Deklaracja sktadu chemicznego wyszukiwanych wzorcow (Chemical
Composition)

Zaktadka Chemical Composition pokazana jest na rysunku powyzej.

Na niebiesko zaznacza sig¢ te pierwiastki, ktére musza by¢ obecne w dopasowywanym wzorcu, na
czerwono, te, ktére moga by¢ obecne. Wszystkie pozostale niezaznaczone nie moga wystapi¢. Zaznaczania
dokonuje si¢ najezdzajac kursorem na pole pierwiastka i lewym przyciskiem myszy zmienia si¢ kolejno
niebieski-czerwony-niepod$wietlony. Dodatkowo mozna zadeklarowa¢ tu minimalng i maksymalng liczbg

elementéw skiadu chemicznego dopasowywanego wzorca (od 1 do 13). Dodatkowo sa cztery przyciski do
zmiany oznaczen catych grup pierwiastkow.

Deklaracja potozenia najsilniejszych linii wzorca (Strongest Lines)

Zaktadka deklaracji najsilniejszych linii wzorca pokazana jest na rysunku ponize;j.

Mozna wprowadzi¢ do trzech przedziatéw, w ktérych musza znajdowac si¢ kolejne najsilniejsze linie
wyszukanych wzorcéw. Warto$ci nalezy podawa¢ w Angstremach.

rSearc h by...
Chemical Hame ] Cheri
Chemical Composition Strongest Lines
Lower Lirnit: Idpper Lirnit:
1zt strongest line: | 4.00 | 4.20
2nd ztrangest line: | 1.850 | 1.300
3rd strongest line: | a | 0

Deklaracja grupy zwiazkow chemicznych (Chemical Type)

Zakladka deklaracji przedstawiona jest ponizej (jako wycinek z okna dialogowego). Mozna wybieraé
migdzy zwiazkami nieorganicznymi, organicznymi, mineratami i stopami

Deklaracji typu dokonuje si¢ zaznaczajac odpowiednie pole wyboru.
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Chemical Compazition ] Strongest Lines Chemical Type

Type:
[ Inarganic [ Organic [ Mineral [ Alloy

Deklaracja nazwy zwigzku chemicznego (Chemical Name)

Wycinek zaktadki z okienka dialogowego deklaracji nazwy zwiazku chemicznego wyszukiwanych
wzorcéw znajduje si¢ na rysunku ponizej. Mozna podawac cata nazweg poszukiwanego zwiazku, czg¢s¢ nazwy
(np. "Iron” — wtedy procedura wyszuka wszystkie wzorce z zelazem) lub nazw¢ mineratu (np. ,,Quartz”)

-

Ehemical M ame

Chemical Hame:  |Quartz

Deklaracja wzoru chemicznego (Chemical Formula)

Wycinek zaktadki z okienka dialogowego deklaracji wzoru chemicznego wyszukiwanych wzorcéw
znajduje si¢ na rysunku ponizej. W pole dialogowe nalezy wpisa¢ pelny wzér poszukiwanego zwiazku
pamigtajac, ze migdzy kolejnymi elementami musi by¢ spacja. Istotna jest tez kolejnos¢ elementéw zwiazku —
musi by¢ identyczna z zapisem w bazie danych.

Chemizal Composition ] Strongest Lines ] Chemizal Type ]
Chernical Marme Chermical Formula

Cherical Formula: |5102

Po ustawieniu wszystkich zadanych deklaracji wyboru kart wzorcéw nalez nacisnaé przycisk OK
znajdujacy si¢ na dolnej czesci okienka dialogowego i procedura wyszukiwania zostaje uruchomiona. Po jej
zakonczeniu pokazuje si¢ okno widoku DS z wynikami wyszukiwania.

Widok DS

Widok DS. sktada sig¢ z trzech obszaréw. Gérna cz¢$¢ okna jest podzielona na dwa obszary:

Databaze: Selective Clause:

USER: ¢  Records I Required elemets: 0. Cu |
B MHurnber of elements: [1-13] |

FDF-2: & Reconds 18

Murnber aof Graup: 14
| | |

Z lewej strony jest podana informacja ile kart wzorcéw w poszczegélnych, zadeklarowanych bazach
zostalo znalezionych, jako spetniajacych wszystkie kryteria wyszukania. Jezeli znalezionych kart jest duzo, to
beda podzielone na grupy, ktérych wielkos¢ (ilos¢ wierszy) jest ustalana w Settings—Tools
Parameters—Database Selection. Numer aktualnie wy$wietlanej grupy, catkowita liczba grup i przyciski do
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zmian wy$wietlanych grup znajduja si¢ w polu Number of Grup. Po prawej stronie, w polu Selective Clause sa
opisane wszystkie zadane kryteria wyszukiwania kart wzorcéw.

Dolny obszar widoku DS. zawiera list¢ wyszukanych wzorcéw z aktualnej grupy. Kazdy wzorzec
zajmuje jeden wiersz, ktéry w poszczegdlnych kolumnach zawiera nastgpujace dane:

| JCPDS | Chernical Formula | Chernical Mame | Strongest Lines

JCPDS — numer karty z bazy wtasnej lub bazy PDF,
Chemical Formula — wzér zwiazku chemicznego wzorca,

Chemical Name — nazwa zwiazku chemicznego — jezeli jest to mineral to zawiera tez nazwg mineratu
oddzielona ukos$nikiem,

Strongest Lines — trzy najsilniejsze linie wzorca (w angstremach), jezeli silne linie maja to samo
nat¢zenie, to wyswietlana jest odpowiednio wigksza liczba linii.

Klikajac podwdjnie na wybranej pozycji listy otwiera si¢ widok Database Entry DE prezentujacy
wszystkie dane wzorca zawarte w bazie danych.
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Prezentacja danych z bazy / Widok DE (Database Entry)

Widok DE (Database Entry) stuzy do prezentacji danych wzorcéw z bazy dancych. Jest
wykorzystywany w pozostatych widokach programu, np. w widoku DS zawierajacym list¢ wyszukanych faz,
w widokach PT i PA, gdy okna legendy zawieraja dokumenty typu wzorzec. Mozna go réwniez otworzy¢

bezposrednio wykorzystujac przycisk Select z gléwnego paska narzgdzi lub menu gléwnego
Database—Select. (Ctrl-L).

Okno widoku DE posiada w tytule napis Database Entry oraz numer wzorca i rodzaj bazy (USER,

PDF1 lub PDF2), ikong L i charakterystyczny dla DE wyglad paska narzedzi Main Toolbar.
[ = hth E&& &6 X &R

W programie moze by¢ otwartych jednoczesnie wiele widokéw DE w osobnych okienkach.

Aktywne przyciski z paska narzedzi sa podswietlone, realizuja takie same polecenia jak w innych
widokach. Ich opis mozna znalez¢ w rozdziale Main Toolbar.

Wyglad ekranu dla widoku DE, przy prezentacji karty wzorca z wlasnej bazy danych, jest
przedstawiony na rysunku ponizej:

Enty. OQualiy; 000002 | USER | | * Formula:  Lall22 5r0.78 410.5 Ta0.5 03 |
Narme: Petovskite LSAT 22 |
CAS Number: | References: |
Type: |
100
‘weight, Valume; |
D, D | |
Space Group: . B
a b oo | |
50
o By J J J
SS/FOM: |
I/lcor, Rad: 1| | ‘
Filter, d-
e | | i L - ! | ! ‘ [
D 1] 40 50 60 70 80 30 100 10 120 130
Rad: Cu, Ka:  1.541837 2. 954 & 1.07484] Ik 61.29
d | » [ m| d [ 2 [ Int] d | ® [ m] d [ ® [ |
23408 3046 3 14328 6220 1 11691 8251 1 096891 10640 5
22403 40.26 3 132 8842 24 11193 8706 5 0.3465 10903 1
1933 4684 100 13109 7204 1 10885 9040 1 09138 11506 13
17758 5134 1 12262 779 EE] 1032 %604 13 08954 1885 1
1583 5826 7 11821 8141 1 10103 9947 1 08868 12558 6
Far Help, press F1 Licensed: Ryszard Diduszko

Karty wzorcéw z bazy typu PDF zawieraja wigcej informacji, wigc wygaszone na rysunku pola sa
wtedy wypetnione danymi.

Cate okno jest podzielone pionowa liniag na dwa gléwne obszary. Obszar lewy, w kolejnych polach od
g0ry, zawiera informacje:

o  Entry, Quality - numer karty wzorca, typ bazy danych i symbol jakosci danych wzorca,
o CAS Number - numer chemicznej kartoteki CAS,

o Type — typ zwiazku chemicznego wzorca,

o  Weight, Volume — masa czasteczkowa zwiazku i objgtos¢ komoérki elementarnej,

o Dx, Dm — ggsto$¢ ,rentgenowska” i ggsto$¢ zmierzona (makroskopowa),
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Space Group — grupa przestrzenna fazy wzorca,
a, b, c, a, f, y stale sieciowe i katy komérki elementarnej fazy wzorca,

SS/FOM - parametry jako$ci dopasowania dyfraktogramu doswiadczalnego do symulacji
z parametréw strukturalnych,

I/Icor, Rad — parametr stosunku najsilniejszych linii wzorca do korundu, przy zmieszaniu ich
w stosunku 1:1, tup promieniowania uzytego do pomiaru wzorca,

Filter, d-sp - typ filtru (jezeli byt uzyty), typ uktadu pomiarowego,

Comments — Komentarz zawierajacy np. informacje o preparatyce probki wzorcowej,

Prawy obszar okna zawiera w goérnej czgéci informacje o wzorze chemicznym, nazwie i odno$nikach
literaturowych dotyczacych wzorca. W $Srodkowej czgsci jest umieszczony rysunek linii wzorca, a w dolnej
czgsci — lista linii wzorca.

Kazda lina jest umieszczona w wierszu z podaniem jej odlegtosci migdzyplaszczyznowej d, kata
potozenia (przeliczonego dla aktualnej fali Rtg) 26, natg¢zenia Int. Dodatkowo dla kart z bazy PDF?2 jest jeszcze
kolumna indekséw hkl.

Po zaznaczeniu wybranej linii zostaje ona pod§wietlona na rysunku kolorem czerwonym
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Konfiguracja (menu Settings)

Menu Settings umozliwia konfiguracjg¢ programu i ustawienie parametréw domyslnych.

& XRayan - [Pattern Analysis - NDALO105]
PFiIe Dakabase Document  Graph Tools  Wiew BEERTGEN Window  Help

D= 3 m Eﬂ & g R = Tubes and Wavelengths...
Databases...

Lk """ | T I&l & @ Q Q Iﬂ Tools Parameters, .. @ @ I}q @ Q q Q I:

NDALD1D5 Calar Graphs Parameters. .. FFI | ML /5L | Scale | 1/l | u

Views Settings...
Page Settings...
Images Exporting...

| Colors and Styles, ..
L e o PP 4m rnl rc Anl 1DD-|_ |

Md203.41203 35 solzel(105) |

| #

Radiatior: — Cu, Ko 1.54183?|

Parametry funkcji programu, grafiki, ustawiania stron wydruku, typu lampy Rtg itp. maja swoje
warto$ci domyslnie (default) tzn. takie, ktére zostana przyjgte wowczas, gdy operator nie wprowadzi innej
warto$ci. Parametry te zostaty dobrane jako optymalne dla typowych warunkéw obrébki widma dyfrakcyjnego,
analizy fazowej i wygladu poszczegélnych okien programu. Tym niemniej uzytkownik ma mozliwo$é
ustawienia i zapamigtania przez program swoich preferowanych ustawien standardowych. Wykonuje si¢ tg
operacj¢ w poleceniu Settings, ktére zawiera pozycje jak pokazane na rysunku. Zostang one omoéwione
w kolejnych rozdziatach.

Konfiguracja bazy danych (Databases...)

Program XRAYAN wymaga ustawienia S$ciezki dostgpu do plikéw baz danych dyfraktograméw
wzorcowych typu USER (uzytkownika) oraz baz typu PDF1 lub PDF2 (udostgpnianych przez ICDD).

Mozliwo$¢ korzystania z baz typu PDF1 i PDF2 uzalezniona jest od posiadania przez uzytkownika
licencji na ich wykorzystywanie. Posiadanie licencji na oprogramowanie XRAYAN nie jest rdwnoznaczne
z posiadaniem licencji na korzystanie z baz danych typu PDF1 lub PPDF2. Posiadanie licencji tylko na
oprogramowanie XRAYAN pozwala korzysta¢ z bazy danych typu USER tworzonej przez uzytkownika.

Sciezke dostgpu do baz, tworzenie pliku wiasnej bazy danych i tworzenie plikéw indeksowych
wykonuje si¢ poleceniem Settings — Databases. (patrz rysunek). Na formatce po kolei ustawia si¢ dostgp do
posiadanych baz:

USER - baza wtlasna uzytkownika, jezeli na dysku nie istnieje plik bazy wilasnej (np. user.dat) nalezy
go utworzy¢: w polu nazwy wpisa¢ nazwe pliku (np. user.Dat) nastgpnie przyciskiem Browse nalezy podaé
Sciezke dostgpu do miejsca, gdzie begdzie on umiejscowiony (np. C:\XRAY AN\databases), potem uzy¢ przycisku
Create DB file. W nastgpnym kroku nalezy utworzy¢ pliki indeksowe uzywajac przycisku Create Indexes.
Jezeli plik bazy uzytkownika juz istniatl na dysku (nawet pusty) nalezy jedynie utworzy¢ $ciezke¢ dostgpu do
niego (przycisk Browse) i nastgpnie utworzy¢ pliki indeksowe przyciskiem Create Indexes. Po prawidtowym
utworzeniu plikéw pojawi si¢ na ekranie stosowny komunikat.

PDF1 - licencjonowana baza typu PDF1, nalezy przyciskiem Browse podaé $ciezkg dostgpu do pliku
bazy typu PDF1, a nastgpnie przyciskiem Create Indexes utworzy¢ pliki indeksowe.

PDF?2 - licencjonowana baza typu PDF2, postgpowanie identyczne do PDF1

CODEN File - plik kodéw referencji literaturowych, nalezy przyciskiem Browse poda¢ $ciezke
dostgpu do pliku CODEN.dat

W celu zoptymalizowania dost¢pu do danych bazie program korzysta z szeregu indekséw zapisany
w plikach. Kazdy typ bazy danych posiada wlasny zestaw indekséw. Pliki indeks6w sa tworzone jednorazowo
po skonfigurowaniu §ciezki do bazy danych.

Przyciskiem Close konczy sig procedurg podtaczania baz danych. Informacje zostang automatycznie
zapamigtane i nie bedzie wymagane ponowne podlaczanie baz do czasu zmian baz lub miejsca ich instalacji.
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USER
Database File: Browse... Creat o 1
E:\Xrapansdatabasesiuser dat e DE 1
FDF-1
Database File: Browse... ! ’ 1
| I Defaull PO
FDF-2:

Browse... i i 1
Database File:
! ¥ Dot
CODEM Fie
|F-\ Yiapantdatabases CODENS DAT| T ]

Typ lampy i diugosci fal (Tubes and Wavelengths... )

W tym oknie jest mozliwo$¢ wyboru standardowej lampy i linii (lub $redniej wazonej z dubletu linii
Ka,/ Kap) — bedzie ona przyjmowana jako domyslna w przypadku, gdy w danych eksperymentalnych nie ma
informacji o lampie rentgenowskiej. W tym celu nalezy ustawi¢ symbol odpowiedniej lampy rentgenowskiej
w polu Tube, wybra¢ rodzaj linii i uzy¢ przycisku Set As Default. Okienko umozliwia tez wstawianie
doktadniejszych warto$ci linii charakterystycznych i doktadanie innych typéw lamp lub dlugosdci fali
promieniowania synchrotronowego.

Tubes & Wavelengths

—Wavelengths:——————
Add Mew |
Cu

Tube: hd

& ke [ 15418367 _ Femove |
C kel | 15408 Edit Gyrbol |

L I 154433 SetAsDefauItl
KRl I 1.3926

Other Tubes:
~Defakt— | Defaul:
Tube & Wave: IEu, ko

Parametry procedur (Tools Parameters...)

W tej grupie parametréw sa trzy podgrupy posiadajace wtasne zaktadki na formularzu (patrz rysunek).
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Tools Parameters

Pattern Treatment | Pattern Analpsis | Database Selection ]

1 duil

Smoothing:

Smoothing factor [pt): 'T j
Show before use: v
Peaks' Searching:

- Smoothing factor [pt): 'T j
Threshold of cut-off [%]; [ 08
Accuracy of elimination of peaks coming from Fou2 [A): 'W

Show before use: ™

Backgraund Fitting:

Show warning about unsmoothed diffractogram: v

Calculate Peaks' Parameters:

Constant background lewvel: l_
Show before use: ™
Legend:
[ Paint coordinates: v
| Paint direction: v
Show before use: ™

Adding Records from D atabasze:

File M arne with Mumbers of Records:

|D:\><layan\c:ards.nlc:

1] | Arulu FPomoc

Zakladka Pattern Treatment

Zakladka Pattern Treatment (obrébka dyfraktograméw) pozwala ustawi¢ domyS$lne parametry
uzywane przy obrébce dyfraktogramdéw.

Wartosci sa podzielone na grupy odpowiadajace r6znym funkcjom Pattern Treatment:

e  Wygladzanie (Smoothing) - czynnik wygtadzania Smoothing Factor mogacy przyjmowaé wartosci 1-9,
okreslajacy wielko$¢ przedzialu w procedurze wygladzania — im wigksza warto$¢, tym gtadsza krzywa
wygtadzona. Optymalna warto$¢ wynosi 3.

e  Wyszukiwanie pikéw (Peaks’ Searching) - sa mozliwe ustawienia trzech parametréw wykorzystywanych
przy wyszukiwaniu potozef pikéw z danych do§wiadczalnych. Procedura wyszukiwania pikéw opiera si¢ na
analizie drugiej pochodnej krzywej do$wiadczalnej poddanej procesowi wygladzania — stad Smoothing
Factor majacy podobne znaczenie jak w poprzedniej procedurze. Parametr Treshold of cut-off stuzy do
oczyszczania zbioru znalezionych refleksow z powstatych w wyniku szuméw tj. usuwania refleksow
majacych natgzenie procentowe ponizej zalozonego progu — standardowa warto$¢ 0.5%. Parametr Accuracy
of elimination of peak coming from Ko2 okre§la dokltadno$¢ w angstremach, z jaka pik lezacy z prawej
strony gléwnego piku bedzie oceniany jako pochodzacy od linii Ka2. Jezeli obok piku gtéwnego bedzie
znajdowat sie pik w obliczonej pozycji Ka2 z zadana tym parametrem dokladnoscia, to program wyznaczy
potozenie tylko jednego piku w pozycji obliczonej dla Kasr. Standardowa warto$¢ parametru: 0.001 A

e Dopasowanie tta (Background Fitting) umozliwia standardowe wtaczanie lub wylaczanie ostrzezenia przy
uruchamianiu funkcji wyznaczania tta dyfraktogramu o ile nie zostalo to poprzedzone funkcja wygtadzania,
ktéra powinna by¢ standardowo stosowana przed tg procedura.

e  Obliczanie parametréw pikéw — (Calculate Peaks’ Parameters) mozna standardowo wiaczac lub wylaczac
staty poziom tla okre$lany przy obliczaniu parametréw pierwszego, analizowanego piku. Ten poziom, przy
zaznaczonym polu wyboru, bedzie przyjmowany dla wszystkich analizowanych po kolei pikéw lub kazdy
z pikéw bedzie miat wlasny, zadawany poziom tta o ile pole wyboru nie bgdzie zaznaczone.

e Legend - wprowadzanie napisow na rysunku, — jezeli zaznaczone zostanie pole wyboru, to po wywotaniu
funkcji wprowadzania napisOw pojawi si¢ informacja o poczatku napisu w parametrach osi X i Y
(z mozliwo$cia ich zmiany).
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e Adding Records from Database - dodawanie rekordéow danych z bazy - umozliwia zadeklarowanie
standardowe;j §ciezki i nazwy pliku, z ktérego bgda wezytywane przechowywane rekordy bazy danych.

Ponadto wszystkie grupy parametréw zawieraja pole wyboru Show Before Use — po jego zaznaczeniu,
w momencie wywotania okre$lonej funkcji, bedzie pojawial si¢ okienko ze standardowymi warto§ciami
odpowiednich parametréw i mozliwoscig ich zmiany. W innym przypadku domyS$lne wartosci tych parametréw
zostang zastosowane automatycznie.

Zakladka Pattern Analysis

Wartosci parametréw ustawiane w zakladce Pattern Analysis (analiza fazowa) dotycza funkcji
poszukiwania/dopasowywania dyfraktograméw wzorcowych wykorzystywanych w dwdch procedurach:
Standard Analysis (Analiza Standardowa) i Trace Analysis (Analiza Sladowa)

Tools Parameters

| .
3| Pattem Treatment  Pattem Analysiz | Database Selection

Standard & Trace Analyziz:

Reshict Standards to these which are writtern in File: r
|D:\><rayan-n\calds.nrc

Mumber of Searched Ranges: ’1_ j
Search Below Measuring Range: r

I Search Above Measuring Bange: r
Mumber of Standard Strongest Lines to be considered: ’1_ j

b axirumn Error in 25

Consider Type:

Consider Chemistry:

Mumber of Strongest Lines which must be matched:
Match with Intensity:

tdinimum Standard Lines Intensity to be considered:
Mumber of Unfitted Standard Lines:

Automatic Increase:

b aximum Admiszible ' alue of Global Fitting Parameter:

b aximum Mumber of Matched Standards: 100

ﬂ]gﬂj‘g‘ﬂﬁ—l —I;‘

Don't Show the “Warst Matched Standards:

Show question before cutting list of Matched Standards: v

-

Automatic Save Results in File:
|D'\><rayan-n\calds nre

ok | Aulu | Pomoc |

®  Restrict Standards to these which are written in File - po zaznaczeniu tego pola wyboru, podczas analizy
fazowej begda brane pod uwagg tylko te wzorce ktérych numery zostalty wczes$niej zapisane w pliku *.nrc.
Sciezke i nazwe pliku mozna zadeklarowaé w polu w nastepnym wierszu. Jezeli pole wyboru pozostanie
puste, to przeszukiwane beda cate bazy (warto$¢ standardowa).

®  Number of Searched Ranges (liczba przeszukiwanych przedziatéw) okresla liczbe przedzialéw wokot
najsilniejszych pikéw analizowanego dyfraktogramu, wewnatrz ktérych beda lezaty najsilniejsze linie
przeszukiwanych wzorcow (metoda Hanawalta). Standardowa warto$¢: 1 (tzn. bgda brane pod uwage tylko
te wzorce, ktére maja najsilniejsza lini¢ (100) w poblizu najsilniejszej linii do§wiadczalne;j.

e Serach Below Measuring Range/Serach Abow Measuring Range dwa pola wyboru, zaznaczenie, ktérych
powoduje branie pod uwage w czasie przeszukiwania bazy takze takich wzorcéw, ktére maja swoje
najsilniejsze linie odpowiednio ponizej i powyzej przedzialu pomiarowego. Standardowo pola te sa
wylaczone.

®  Number of Standard Strongest Lines to be considered jest liczba najsilniejszych linii wzorca, ktére bgda
brane pod uwage przy akceptacji wzorca jako pasujacego do zalozonych przedziatéw przeszukiwania wokoét
najsilniejszych linii doswiadczalnego dyfraktogramu (tj. nie tylko ,,100” wzorca bgdzie brana pod uwagg,
ale i wigksza liczba najsilniejszych linii). Standardowa wartos$¢: 1.
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Maximum Error in 2 8to warto$¢ maksymalnego odchylenia potozenia linii dos§wiadczalnych i wzorca, aby
program uznat linig¢ za dopasowana. Standardowa warto$¢: 0.2°.

Consider Type - pole wyboru - przy wlaczonym w czasie uruchomienia poszukiwania dopasowanych faz,
automatycznie bedzie zadawane pytanie o typy wzorcéw branych pod uwage (nieorganika, organika,
mineraly i stopy) .

Consider Chemistry - pole wyboru - przy wlaczonym w czasie uruchomienia poszukiwania dopasowanych
faz, automatycznie bgdzie zadawane pytanie o sktad chemiczny branych pod uwage wzorcéw (pierwiastki
wymagane, dopuszczalne i zabronione w sktadzie akceptowanych faz)

Number of Strongest Lines which must be matched to liczba okreslajaca jedno z kryteriéw akceptowania
dopasowywanego wzorca: faza zostanie zaakceptowana, jezeli co najmniej ta liczba najsilniejszych linii
wzorca bgdzie obecna na dyfraktogramie do§wiadczalnym. Standardowa warto$¢: 3.

Match with Intensity — pole wyboru, gdy bedzie wiaczone to jako jeden z czynnikéw przy obliczaniu
ogblnego parametru dopasowania (FP) bedzie uwzgledniany $redni blad nat¢zenia dopasowanych linii
doswiadczalnych i wzorca. Standardowo — wiaczony.

Minimum Standard Lines Intensity to be considered parametr wykorzystywany tylko w Trace Analysis,
okres$la poziom natg¢zenia linii wzorca, ponizej ktérego linie nie bgda brane pod uwage przy obliczaniu
parametru dopasowania. Standardowa wartos¢: 10 (%)

Number of Unfitted Standard Lines parametr wykorzystywany tylko w Trace Analysis, okresla liczbe
najsilniejszych linii wzorca, ktére moga by¢ niedopasowane do linii doswiadczalnych. Taki przypadek moze
zaj$¢ wtedy, gdy linie sladowej fazy pokrywaja si¢ z liniami gléwnych faz i zostaja w trakcie procedury
Standard Analysis usunigte poprzez odjgcie faz dopasowanych.

Automatic Increase pole wyboru wykorzystywane tylko w Trace Analysis, jest zwiazane z poprzednim
parametrem, — jezeli w cyklu przeszukiwania w $ladowej analizie nie zostanie znaleziony wzorzec
spetniajacy kryteria dopasowania, to automatycznie zostaje zwigkszona o jeden warto$¢ Number of Unfitted
Standard Lines i zostanie automatycznie uruchomiony nastgpny cykl przeszukiwania, az do znalezienia
wzorca spetniajacego aktualne kryteria dopasowania

Maximum Admissible Value of Global Fitting Parameter - parametr okreslajacy wartos¢ ogdlnego
parametru dopasowania wzorca, ktéry bedzie akceptowany przez program po spetnieniu innych kryteriéw
dopasowania. Standardowa wartos$c¢: 999.

Maximum Number of Matched Standards - maksymalna liczba umieszczonych w liscie wzorcéw
spelniajacych zadane kryteria dopasowania. Standardowa warto$¢ 1000.

Don’t Show Worst Matched Standards - gdy jest wybrane pole wyboru nie beda pokazywane najgorzej
dopasowane wzorce

Show question before cutting list of Matched Standards, gdy jest zaznaczone pole wyboru, przed
obcigciem listy dopasowanych wzorcéw, bedzie zadawane pytanie

Automatic Save Results in File - jezeli zaznaczone bgdzie pole wyboru, to po kazdym cyklu analizy
numery wzorcéw spelniajacych kryteria dopasowania bgda zapisywane w pliku, ktérego Sciezka dostgpu
i nazwa sa podane w polu umieszczonym ponize;j.

Zaktadka Database Selection
Wartosci standardowe ustawiane w zaktadce Database Selection (wybieranie kart z bazy danych):

Minimum Number of Elements - minimalna liczba elementéw sktadu chemicznego wybieranych wzorcéw.
Standardowa warto$¢:1 (pierwiastek)

Maximum Number of Elements —maksymalna liczba elementéw sktadu chemicznego wybieranych
wzorcow. Standardowa warto$¢: 13 (maksymalna liczba elementéw zwiazkéw chemicznych wystgpujacych
w bazie.

Number of Records in Group — liczba pokazywanych w jednej grupie w okienku ekranowym wybranych
WZOrcOw
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®  Automatic Save Results in File - jezeli zaznaczone bgdzie pole wyboru, to numery wybranych wzorcow
beda automatycznie zapisywane w pliku, ktérego $ciezka dostgpu i nazwa sa podane w polu umieszczonym
ponizej

Tools Parameters

Pattern Trealmenl] Pattern Analysis - Database Selection ]

Clausge:

tdinimurn Murnber of Elements: ’_1 j
I @ximum Mumber of Elements: m j
Fiesults:

Murnber of Records in Group: 20
Automatic Save Fesults in File: v

J |D'\><rayan\cards nrd

Parametry rysunkow/wykresow (Graphs Parameters...)

Parametry wykres6w mozna ustawi¢ na formatce pokazanej na rysunku ponize;j:
|7 —

Graphs Parameters
Default Scale: Ghosts:
o Linear " Root " Logl0 On Standard Anather
Qff ‘Wavelengths  Wavelengths
Default s Aws: PT - Conversion
v Ko W 16418367
O =] " d Mode: [

Mo kel W[ 1siEe
% 154439

Tools Parameters:

Zoor |n Below the Cursar: I

= v Kp1 13326
a0 P ’? =1 The ghosts' curzors will be point & conati-
Spreading/Contraction Factar: ’? ﬁ tuent waves propeily. only if the wave-

= lengths are the same as the document has.
Increment/Decrement Factar: ’? = If "Standard “Wavelengts' are checked,

" ) = it's enough to adjust the tube of the graph
Shifting Factor ’? =] to the tube of the document.
OK Cancel |

W sekcji Default Scale mozna wybrac typ skali na osi natgzania (osi pionowej) wykresow, ktora bedzie
automatycznie wybierana przy wiaczaniu grafiki. Mozliwy wybér skali liniowej, pierwiastkowej VI oraz
logarytmicznej log(I).

W sekcji Default X Axis mozna wybrac typ skali osi poziomej wykresow, ktora bedzie wybierana przy
wilaczaniu grafiki. Mozliwy wybdr skali katow 2theta lub odlegtos$ci migdzyptaszczyznowych d.

W sekcji Tools Parameters parametry odnosza si¢ do funkcji zmiany powigkszen rysunkéw. Mozna
w polu wyboru wilaczyé/wylaczy¢ funkcj¢ szybkiego powigkszania rysunku w osi pionowej, pod kursorem
(lewym przyciskiem myszy), ustawia¢ warto$ci parametrow wykorzystywanych w powigkszaniu i przesuwaniu
wykresu.

W sekcji Ghost za pomoca pol wyboru mozna wiacza¢/wylaczaé linie pionowe kursora (w opcji
wygladu kursora ,,z duchami”) odpowiadajace poszczegdlnym liniom charakterystycznym danej lampy Rtg.
Mozna tez zmienia¢ warto$ci dlugosci fali odpowiadajacych tym liniom.
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Ustawienia widokéw (Views Settings...)

Zakladka Windows & Toolbars

W zaktadce Windows & Toolbars, w sekcjach Size of Main of XRayan oraz Size of Windows of Views
mozna wybra¢ wielko§¢ okien ekranowych programu po uruchomieniu i poszczegdlnych okien wewnatrz
programu (wymiar normalny — mniejszy lub zajmujacy maksymalne miejsce na pulpicie)

W sekcji Default Files in File Dialog Window mozna wybra¢ typ formatu pliku wejsciowych danych,
ktéry bedzie standardowo wybierany przy otwieraniu plikéw z danymi z dysku.

Views Settings

Windows & ToolBars l PT & P& & DE Views ]

Size of Main ‘Window of =R apan: Size of Windows of Yiews:

" Momal % Maximized " Mormal % Maximized

Default Filter in Open File Dialag wWindaw:

Default Type: Diffractograms in %1 Format [*.dat;”.=_y] ﬂ

Automatic Adjusting Visibility of Toolbars in Views:

Mo Wiew FT P& DS DE
Main Toolbar: v v v v v
Taals Toolbar: r v v r r
Graph Toolbar: r v i r v
Tube Toalbar: r v r r r

[

Pomoc

Ok | Anuluj

Ac Aan Ac IS ac = cc i

W sekcji Automatic Adjusting Visibility of Toolbars in Views za pomoca pdél wyboru mozna
wlaczaé/wytacza¢ paski narzedzi dla poszczegdlnych trybéw pracy programu (widokéw): PT — Pattern
Treatment, PA — Pattern Analysis, DS — Database Selection, DE — Database Entry. Wszystkie paski narzedzi sa
pokazane na rysunku ponizej.

XRayan - [Pattern Treatment - WAPNO] E]
- |8 x

WFile Database Document Graph Tools Yiew Settings Window Help

0= o G| &5 & @ SR(B| 2O Ll | B e W
R+ maa Ry @R MR QR QR F((5 | 1[4
i‘la“..‘f Cy Cr Fe Co Mo Rh Ag unk Kol Kal Ko2 Kgl

Main Toolbar — podstawowy pasek narzedzi)powiazany z funkcjami menu File, Database i Document.
Tools Toolbar —pasek narzgdzi procedur funkcjonalnych programu dostgpnych réwniez poprzez menu Tools.
Graph Toolbar — pasek narzgdzi zawierajacy przyciski do obstugi i nawigacji po rysunku/wykresie.

Tube Toolbar — pasek narzedzi do wyboru typu lampy i linii charakterystycznej promieniowania.

Zaktadka PT & PA & DE View
W zaktadce PT&PA&DE Views znajduja si¢ trzy grupy parametrow:

Grupa Pattern Treatment umozliwia okreSlenie standardowej wysokosci obszaru formatki pod
rysunkiem (liczbg wierszy), w ktérym pokazywane bgda opisy buforé6w danych wprowadzanych na rysunek
w widoku PT.
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Views Settings

‘windows & TooBars  PT & PA & DE Yiews

Pattern Treatment Pattern Analysis Database Entry
Height of Buffers' List: ’? j Height of Top List ’T j Height of Peaks' List: m j
OTT Parameters: Height of Bottom List: ’W j CODEM in Tips r
Lines: I Graph “igw:
Parameters always visible: i Graph:

21 and 22 v £ e & Two

Bkg. : v Ex$ ws DSP displaying:

Int: rd " only DSP

= I * Ex$or DSP

Imax : Iv " Ex$ and DSP

FarHM - v Peaks displaying:

Int(%] : v " Input &+ Unfitted

ag | Anuluj | Pomoc |

Grupa Pattern Analysis umozliwia okre$lenie standardowej wysokosci obszaréw formatki nad i pod
rysunkiem (liczbg wierszy), na ktérych sa pokazywane opisy buforéw danych wprowadzanych na rysunek
w widoku PA zawierajace dopasowane wzorce (nad rysunkiem) i wyniki przeszukiwani/dopasowywania (pod
rysunkiem). Standardowe wartosci to 315

Parametr Graph One/Two okresla liczbg rysunkéw na widoku PA. Dwa oznacza, ze grafika bgdzie
prezentowana na dwéch wykresach (gorny dla doswiadczalnych danych, dolny dla wzorcéw).

Parametr EX$ vs DSP displaying okresla sposob prezentacji danych pomiarowych na widoku PA
(pattern i/lub potozenia linii)

Parametr Peaks displaying okre$la czy sa wyswietlane pozycje wszystkich linii wej$ciowych czy tylko
linie niedopasowane (pozostate po odjeciu).

Grupa Database Entry w polu Height of Peaks’ List deklaruje si¢ liczbg wierszy (pionowy wymiar)
okienka listy pikow prezentowanego wzorca. W polu Coden in Tips deklaruje si¢ wypisywanie w referencjach

jedynie kodu czasopisma (lub innej pracy), pelna nazwe mozna wtedy odczyta¢ w ,dymku” po najechaniu
kursorem na kod referencji.

Zatwierdzenie zmian i zapamigtanie ich przez program nastg¢puje po nacisnigciu przycisku OK.

Ustawienia strony (Page Settings...)

Page Settings E|

Marginz [milimeters): Header & Foater:
Distance from edges of

Left: 15 page [milimeterz). If dig-

. tance is less than margin,
Right: 15 margin will be enlarge.
Top: 15 Header: a
Battarn: 15 Footer: B0

PT PAG PAT DS DE
Header: v v v r ~d
Foater: r r v v

Page Orientation:
PT PAG PAT DS DE

Partrait: i o) i i '

Landscape: is i i i i

Pattern Treatmert: L

* Full Page " TopHalf " Battarn Half N

Ok | Cancel | -
mu_m_
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Formatka powyzej umozliwia ustawianie standardowych parametréow wydruku.

W sekcji Margines (milimeters) w polach Left, Right, Top, Bottom ustawia si¢ marginesy
(w milimetrach) strony wydruku.

W sekcji Header & Footer ustawia si¢ odstgp w milimetrach od krawedzi strony nagléwka i numeru
strony w stopce, (jezeli ten odstgp jest zadeklarowany mniejszy niz margines — bgdzie on automatycznie
zwigkszony)

W sekcji deklaracji Header/Froter, poprzez zaznaczanie odpowiedniego pola wyboru, mozna
zadeklarowa¢ umieszczenie nagléwka i numeru strony w stopce na stronach wydruku odpowiedniego trybu
(widoku): PT - Pattern Treatment, PA G — Pattern Analysis (grafika), PA T — Pattern Analysis (tabela
poréwnawcza wynikéw dopasowania), DS — Database Selection (lista wzorcéw w wyniku przeszukiwania bazy,
DE - Database Entry (wydruk danych dla wybranego wzorca z bazy).

W sekcji Page Orientation ustawia si¢ w odpowiednich polach orientacj¢ rysunku poszczegdlnych
trybéw pracy (widokéw): PT, PA G, PA T, DS, DE. Portrait oznacza ustawienie pionowe rysunku na kartce
wydruku, Landscape ustawienie poziome.

W sekcji Pattern Treatment mozna zadeklarowaé czy wydruk rysunku z trybie PT bedzie zajmowat
cala strong wydruku (Full Page), czy tez jego gérna (Top Half) lub dolna potowe (Bottom Half).

Zatwierdzenie zmian i zapamigtanie ich przez program nast¢puje po naci$nigciu przycisku OK.

Parametry eksportowanych obrazéw (Parameters of Exporting Images...)

Parameters of Exporting Images g]
Parameters of Creating Images:
width in Pixels: [ gool
Height in Pixels: 500
Mumber of Bits Per Pixel: | 32
Show Parameters before Export: v

Default Tvpe of Imege in Export on Disc:

|Microsoft Swindows Bitmap Image {* .bmp) ﬂ

ok | Cancel |

Program umozliwia przenoszenie rysunkéw z ekranu do plikéw graficznych lub do schowka
systemowego. Na formatce ponizej mozna skonfigurowaé¢ parametry eksportu.

Sa to: szeroko$¢ rysunku w pikslach (Width in Pixels) - najmniejsza warto$¢ to 300, wysoko$¢ rysunku
w pikslach (Height in Pixels) - najmniejsza warto$¢ to 200. W polu Number of Bits Per Pixel mozna ustali¢
liczbg bitéw na piksel uzytych do zapisu koloru, mozliwe wartosci 16, 24 lub 32. W polu wyboru Show
Parameters before Export mozna zadeklarowaé, aby przy wlaczaniu funkcji eksportowania rysunku pojawiato
si¢ okienko ustalonych parametréw (z mozliwoscia ich zmian).

W polu Default Type of Image in Export on File mozna wybraé standardowy typ formatu zapisu, do
wyboru sg trzy formaty:

MS Bitmap Image (*.bmp)
Graphics Interchange Image (*.gif)
Portable Network Graphics (*.png).

Zatwierdzenie zmian i zapamigtanie ich przez program nastg¢puje po nacisnigciu przycisku OK.
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Kolory i style (Colors & Styles... )

Colors & Styles g|
FT (First Buffer)
Ql } j I j _ Change Calar
P& (Diffractogram & Lines):
g } j I j _ Change Color
—— I o | <) . oo

DE (Record)

|

Additional Buffers in All Wiews:

[ ‘ l J ’i‘

| ‘ | | - - Change Color
SetAs Default
ELAs Detau @ Rotate Colar " Raotate Style " Rotate Both

Graph Background:

l

Set As Default - Change Color

Peak Highlight:

|
1

=
o
=Y

H

*FRayan _ Change Color
oK Cancel ‘

Na formatce pokazanej ponizej mozna ustali¢ wyglad linii rysunku dla poszczegélnych widokéw (PT,
PA i DE). Mozna ustawi¢ standardowe wartosci zaréwno dla stylu linii (ciagta, przerywana w rézny sposob),
kolor linii oraz jej grubos¢. W sekcji Additional Colors for Buffers mozna ustali¢ kolor i styl linii nastgpnego
wprowadzanego bufora (w PT) i wzorca (w PA) oraz w sekcji Mode ustali¢ zmienny styl, kolor lub obie zmiany
razem przy wprowadzaniu nastgpnych buforéw.

W sekcji Graph Background Colors mozna ustali¢ biezacy kolor tta rysunkéw i kolor tta domyslny
(zazwyczaj — biaty)

W sekcji Peak Highlight Color mozna ustali¢ kolor pod§wietlenia w PA zaznaczonej linii z dokumentu
DSP, lub zaznaczonej linii wzorca w DE.

W sekcji Text Color mozna ustali¢ kolor wprowadzanych napiséw na pole rysunku.

Zatwierdzenie zmian i zapamigtanie ich przez program nastg¢puje po nacisnigciu przycisku OK.
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Dodatek

Nazwy plikéw roboczych

Petna nazwa pliku sktada si¢ z nazwy oraz rozszerzenia nazwy (np.: probkal.ex$). Wszystkie pliki
(wejSciowy 1 tworzone przez program) zwigzane z jednym pomiarem (jedna probka) maja t¢ sama nazwe
a réznig si¢ tylko rozszerzeniem nazwy. Rozszerzenia nazw pliku dostgpnych przez program XRAYAN

jednoznacznie okres$laja typ zapisanych w nim danych.

Stosowane sg nastgpujace rozszerzenia nazw plikow:

Pliki wejsciowych danych pomiarowych
rozszerzenie zawarto$¢ pliku
* ex$ dane pomiarowe zapisane w ASCII, w postaci tablicy
*.ex& dane pomiarowe w dwoéch kolumnach z nagtéwkiem
*.dat  tylko dane pomiarowe w dwoéch kolumnach (kat, intensywno$¢)
*X_Y =55
*raw  dane pomiarowe zapisane w formacie SIEMENS/BRUCKER
*.drn  dane pomiarowe zapisane w formacie DRONEK
*.dro  dane pomiarowe zapisane w formacie DRONEK1
*rd dane pomiarowe zapisane w formacie stosowanym
przez PC-APD Philips Diffraction Software

* rit dane pomiarowe zapisane w formacie Rietvelda DBWS

*.val, *.udf, *xrd, *.rst pliki danych pomiarowych zapisane w formatach stosowanych przez

r6znych producentéw dyfraktometréw proszkowych, akceptowane przez program.

Pliki danych, generowane przez program
rozszerzenie zawarto$¢ pliku
*sm$ dane pomiarowe po procedurze wygtadzenia
*.al$  dane pomiarowe po eliminacji Ko,
*bk$ obliczone dane ta
*pk$  dane pomiarowe po odjeciu tta

Wszystkie powyzsze pliki danych maja identyczny format jak pliki wejsciowe *.ex$

*.qtt  parametry wybranych reflekséw <Peak Parameters>
*.dsp odlegto$¢ migdzyplaszczyznowa i intensywnosci linii dyfrakcyjnych
*.gtx  plik przechowywania tekstéw opiséw rysunkéw

*nrc  plik przechowywania numeréw rekordéw baz danych
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Formaty wybranych plikow danych

Dane wczytywane przez program z plikéw musza by¢ zapisane w odpowiednim formacie
jednoznacznie zwigzanym z rozszerzeniem nazwy pliku. Dla plikéw ktdére nie zawieraja informacji o rodzaju
lampy przyjmuje si¢ domyslnie lampg Cu, lub lampg zadeklarowana jako domyslna w Settings—Tubes and

Wavelengths.

A. Rozszerzenia .ex$, .sm$, .a1$, .bk$, .pkS$.

Pliki z powyzszymi rozszerzeniami sa plikami formatowanymi, zawierajacymi dyfraktogram

eksperymentalny lub obliczony, mierzony metoda krokowa. Kolejne rekordy pliku zawieraja :

1. Komentarz_do_60_znakéw_alfanumerycznych

2. Cu0 'rodzaj lampy oraz fali [KalKallKoa2IKB]'
3.20.55 'kat 2@ dla poczatku zakresu pomiarowego'
4.0.025 'krok pomiarowy 2@ '
5. 1201 'liczba punktéw pomiarowych'
6. 59 56 67 64 45 80 133 185 138 73

66 .......

..... 45 56 56 33

Poczawszy od rekordu 6 zapisane sa liczby zliczen w kolejnych punktach pomiarowych. Moga to by¢
liczby catkowite (bez kropki) lub rzeczywiste (z kropka) zapisane w formacie swobodnym (dowolna liczba

danych w rekordzie).

B. Rozszerzenie .ex&.

Plik typu nazwa.ex& jest plikiem formatowanym. 5 poczatkowych rekordéw jest identyczna z plikiem

nazwa.ex$.

1. Komentarz_do_60_znakéw_alfanumerycznych

2. Cu0 'rodzaj lampy oraz fali [KolKolIKo2IKB]]'
3.20.55 'kat 2@ dla poczatku zakresu pomiarowego'
4.0.025 'krok pomiarowy 20’
5. 1201 'liczba punktéw pomiarowych'
6. 20.550 59
7. 22.000 234
8 e
55.000 231
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59.300 123

Dane pomiarowe sa zapisane w dwoéch kolumnach. Pierwsza kolumna zawiera kat, a druga zmierzong
w tym punkcie intensywno$¢. Kolejne wartosci kata musza by¢é monotonicznie narastajace, lecz moga mieé
dowolne odstgpy. Program wczytujac takie dane interpoluje je punktach wyznaczonych na podstawie danych
z rekordéw 3, 41 5.

C. Rozszerzenie *.dat, *.X_Y.

Plik tego typu jest plikiem podobnym do pliku nazwa.ex&, lecz nie posiadajacym nagtéwka.
W kolejnych rekordach zapisane sa dwie wartos$ci: kat i intensywnos¢. Zaklada sig, ze odstep katowy jest staty
w calym przedziale i oblicza si¢ go na podstawie warto$ci katowych z pierwszego i ostatniego rekordu oraz
liczby rekordéw.

D. Rozszerzenie *.drn.

Plik typu nazwa.drn jest tworzony przez program Dronek. Kolejne rekordy zawieraja:

Komentarz - opis

Lampa Co
151 "liczba danych, (i5)

13.000 ' kat poczatkowy, (f7.3)

33.300 " kat koncowy (nie uzywane), (f7.3)
0.002 "krok pomiarowy, (f7.3)

W nastgpnych rekordach sa czytane dane pomiarowe w formacie swobodnym.

E. Rozszerzenie *.dro.

Plik typu nazwa.dro jest druga wersja stosowang przez program Dronek.

Kolejne rekordy zawieraja:

Komentarz - opis

Lampa Co
151 "liczba danych, (i7)
15.123 7890 ' kat, intensywno$¢ (f7.3,1x,£10.0)
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Zaklada sig, ze odstgp katowy jest staly w calym przedziale i oblicza si¢ go na podstawie wartos$ci
katowych z pierwszego i ostatniego rekordu oraz liczby rekord6w.

Pliki z lista refleksow (hazwa.dsp)

Plik typu nazwa.dsp jest plikiem formatowanym zawierajacym listg¢ reflekséw dyfrakcyjnych i ich
nat¢zenh wyznaczonych w procedurze Pattern Treatment lub wprowadzonych przez operatora w procedurze
File—Nowy—Pattern Analysis. Kolejne rekordy pliku zawieraja :

1. Komentarz_do_60_znakéw_alfanumerycznych

2. Cu0 'rodzaj lampy oraz fali [KolKolIKo2IKB]] ¢
3.20.55 'kat 20 dla poczatku zakresu pomiarowego (f6.0)'
4.120.55 'kat 2@ dla konca zakresu pomiarowego (f6.0)'
5. ‘pusty rekord'

6.d'lub 20" 'rodzaj danych: wartosci d lub 20’

7.20.8434 170 '(£8.3,14,12)'

Poczawszy od rekordu 7 zapisane sa polozenia reflekséw w wartoSciach kata 20 lub warto$ciach d,
intensywno$c¢ refleksu I, oraz opcjonalnie rodzaj fali Kot od ktérej pochodzi refleks.
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