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Se expone. .un. programa:en lenguaje FQR&RAM IRYS denomlnado PATR@N q&é rea—r-xv
liza un modelado ‘esquemdtico del patrén de dlfracc1én de rayms 4 para mues=
tras de polvo, 51mulando los resultados que se obtienen al emplear las/téc—
nicas de Debye Scherrer y dlfractométrlcas. EL Drograma consta de’ ogho sub:
programas y un programa prlnc1pal rector._Los datos para el programa .son las
caracteristlcaq de ia celda crlstallna, la base atémlca, 1la rad1a016n 1n01—
dente y. el rango angular en. quese. degea el esgquena del patrfn.. EL. prcgrama’

calcula la 1nten51dad de- ca@a linea. y hace un dibujo:del patrén-dentro:.del

rango angular deseado. Las’ 1ntensrdade5-se.obtlenendnormallzadas SO respeg:m:ﬁ

to a la linea de mayor 1nten51dad Se muestra un ejémplo_para'uﬁa red de

ABSTRACT

A FORTRAN. IV. language.program,.the so-called YPATTERN"; whith carries-
Out'Q;sCh%m@F}9 mode};inghpingRayudifractiqnﬁpgttexnssfer,pQﬁderrgﬁmples;
is exposed. This progzram simulates. the results which-are obtained when: the'
Debye -~ Scherrer and difractometric technigues are used and it comprises:za -
main leading prbgram an eight subprogramns. The data required for the prograp
are the follow1ng crystalllne cell characterlstlcs, atomic base, 1n01dent
radiation an angular zone whithin wich the pattern scheme is desrred to fall,
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The program c¢alculates the 1nten51ty of each llne and makes a draw1ng of
the pattern within the desired angular zone. The intensities’ are normalized
with respect to the line or greatter 1nten51ty. An example is glven for a
high-symetry lattice.’

INTRODUCCION

La comparacién de patrones de difraccidén de polvos es un paso necesario
en cualquier trabajo de caracterizacién de materiales s6lidos por difraccién,
y por ello es frecuentemente deseable, calcular el patron de difraccién como
pasc previo al trabajo de identificacién de fases. Péfa realizar esfe cédlculo
se ha desarrolladec un programa denominade PATRON en lenguaje FORTRAN IV que
calcula el patrénckauna sustancia dada y dibuja un esquema del mismo a par-
tir de 1nformac16n sobre las caracterfsticas de la celda crlstallna, 1a hase
atémica, la ‘radiacién empleada y el rango angular en que se desea obtener
el patrdn, adems puede obtenerse la informacién en forma tabulada.,

DESARROLLO _ _ - - B, .

A. DESCRIPCION DEL‘Rmmﬁ%MM

El- programa PATRON consta de ocho subprogramas dlrlgldos por un programa
pr1n01pal,relat1vamente sencillo donde también se realiza el cilcule de las
triadas de Indices de Miller vy de las distancias interplanares correspon-
dientes.‘Los'IndiCstde Miller se obtienen mediante generacién de nGmeros.
enteros por_medic_de“un algoritmo interativo y las distancias interplanares
a partir de la éexpresifén general: '
<--1 [s h?4S K245  22+42(S  hk+§ Ki+s hn{l S 1
a v 11 22 53 12 23 13
donde la Sij con i,j=1, 2, 3 dependen de los parimetros de lé'red.
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Las subrutinas denominadas CELDA, RANGO y ORDEN ya han sido descritas
en la exposicibn de un programa anterior (1) denominado ESTRUCTURA. Las
demis subrutinas realizan las siguientes tareas:

1. Subrutina ATOM. Lee los datos sobre los tipos de &tomes en la celda, su
cantidad y sus coordenadas, imprime estos resultados vy los almacena en
arreglos preparados para su posterior utilizacién.

2. La subrutina ESTRUC. Calcula el factor de estructura para las distintas
reflexiones a partir de datos sobre la celda cristalina, los factores de
dispersifn atfmica y los datos almacenados en ATOM, para ello usa la ex-
presidn: .

n .
F, = {f.cos 2rlhu.+kv_ +8w, ) +if.
hick jzl 1£5 ( gtk wJ] if  sen Zn[huj+kvj+£wj] 2.
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3. BSubrutina MULTIP. Calcula el factor de multiplicidad para las distintas

reflexiones.

4. Subrutina INTENS. Calecnla la intenszidad de cada reflexidn, para lo cual
usa la expresién: ' ‘

1+cos 2d . '
o hk? . . ‘sen %s.. cos(—)J ] o _

__donde B es el factor térmlco, p la multlp1101dad, [F 2 éi factor de

hklr
espructu:a_y 9 el angulo de Bragg de la reflex16n i- é31ma.

5. Subrutina SELEC. Elimlna'aquellaS‘refleXLOnes_cuya intensidad. es mehor del -
1% de la de mayor .intensidad.y reordena nuevamente por valores decrecien.

tes de la distancia interplanar.

6. Subrutina GRAFIC. Construye un grafico esquemético del patrén de polvos
‘para rayos X tal como se veria en un dlfractograma ¥ con ‘las lnten51dad&i.
-normallzadas respecto a la reflex16n mas lntensa a la "ual se le aSLgna
el ‘valor de 100. ' a '

B. EMWMDA.YéﬂHJDAIXH}PR&%MMA-

Los datos del _programa son: valores miximo y minimo del rango angular Gel
pétrdn y valor del salto o resolucién del patrﬁn, longltud de onda de la ra
diacidn 1ncxdente, nonbre y pardmetros de la celda de la sustanc1a escoglda,
.valores miximos ¥y minlmos del rango escogido para los fndices de-Miller, nom
bre, cantidad ¥ p05101ones de los &tomos en la celda, 1os factores de dis-
persidn atémlcos, el factor térmlco y algunas ‘variables de control ' selec-

cifn. El programa imprime en la salida todos los datos de entrada para su

comprobacién y ademés se obtienen:

a) Tablas de conjuntos de valores de los indices de Miller, las distancias

interplanares y factores de estructuras.

D) Tabla donhe aparecen s6lo, las reflexiones cuyas intensidades son mayores
del 1% de la mayor y donde se tabulan las distancias interplanares, el
&ngulo de Bragg, el factor de estructura, la mulitinlicidad, la intensidad

-

y los iIndices de Miller.
¢) Grafico esquemdtico del patrén de difraccidn.

En la figura se muestra un segmento del grifico para el NaCl, due por/su
alta simetrfa es de los que m&s dificultades presenta para el programa debi
do a la graquantidad de planos pricticamente equivalentes que da ldgar a
altog factores de multipligidad y exige del programa una cuidadosa labor de

seleccibn.
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7C _EhQUERﬂmﬂmmIE'DE QWW%EMCION
L El programa se -degarrollé para ‘la computadora EC-1022 Y requiere para
su alimacenamiento b explotac16n 75 Kbytesm-Puede ser: usado en cualquler com. -

putadora del tipo EC.

. CONCLUSIONES B
- El programa PATRON desarrol xdo en lenguaje FORTRAN v para la computa

dora EC—1022 perm;te calcular el patrén de dlfracc16n de polvos de cual~“
"quler sustanc1a a’ partlr de datos sobre 1la celda crlstallna, ‘de la rad1ac1dn

.incidente y de los factorés de” dlsper516n atémlca._Se ‘obtiene un gréflco_q

. esquemétlao ﬂel patrén utlllzableten reglstros dlfraftamétrlcos ¥ode Debye— a
1a'refleX16n :

Scherrer - Las- lnten51dades se danrnormallzadas cen reSpect
de’ mayor 1nten31dad ‘a 1a cual se le 351gna.el,valnr_de-cieh.
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