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Rayos X. CIME

RESUMEN

Se exponen dos nuevas versiones del programa PATRON /1/, desarrcllado
en ¢l lenguaije ss FORTRAN soportado sobre CPM para una microcomputadora
NEC - 9801F. Este programa permite obtener el patrfn de difraccifn de
polvos simulando las té&cnicas de Debye - Scherrer y difractométricas,

ABSTRACT

Two new versions of the PATRON, program /1/, developed in SS FORTRAN
langquage over CPM system for a personal mlcrocomputer are showed.

These programs 51mu1ate the-results which are obtained when the Debye-
Scherrer and difractometric technigues are used,

INTRODUCCT!ION

Debido a las facilidades de acceso a las microcomputadoras NEC, los
autores del Programa PATRON /1/ desarrollado para computadoras tipo EC,
presentan ahora dos variéntes del mismo programa PATRON 1 y PATRON 2, des-
arrollados para microcomputadoras NEC -~ 9801F con todas las posibilidades
gque brinda esta nueva concepcidn.
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DESARROLLO

El programa PATRON 2 consta de un programa principal, 11 subrutinas y
un fichero de datos. Estas subrutinas son dirigidas por el programa prin-
cipal y es en ellas donde se realizan los procesos fundamentales de cilcu-
1o. El objetivo fundamental del programa es obtener el patrSn de difrac~
cidn de polvos para la sustancia analizada, en el rango angular previamen-
te sefialado y para una radiacifn de longitud de onda dada.

Para el cdlculo de la distancia interplanar se utilizan las f&rmulas
del apéndice I del Cullity /2/. Dentro- del proceso de célculo del factor
de estructura, los factores de dispersifdn atbmica se obtienen a partir de
la f6rmula 3, pag. 71 de la tabla internacional de Rayos - X, Vol. II /3/,
donde los valores de las constantes que aparecen en esta f6rmula fueron
obtenidns de la tabla 2.2B del mismo volumen y se encuentran en un fichero
de datos gque forma parte del programa. En este fichero tambi&n se encuen-
tran los valores de la longitud de onda del borde de absorcibn K de cada
uno de los elementos, asi como el nfmero atbmico de cada uno de ellos.
Sstos Gltimos datos se utilizan para el cflculo de la correccibn al factor
de dispersifn atbmica debido a la cercania de la longitud de onda del
borde de absorcidn K de los &tomos de la sustancia analizada con la longi-
tud de onda de la radiacibn incidente.

Esta correccién se realiza mediante la f&rmula (5) del apé€ndice III del
James /4/ mediante las f6rmulas de HSnl (ecuacibdn 4.61 del James /4/Y. '

El cdlculo del factor de estructura para las distintas reflexiones se
realiza a partir de la expresifn gue aparece en la pgina 118 del Cullity
/2”.

Para el c&lculc de las intensidades integradas relativas se utiliza la |
ecuacidn 4 - 12 del Cullity /2/ agregindole la expresidn del factor ge
temperatura; exp (~2B sen’0/)). Para el cilculo del factor de temperatura
se ha considerado la aproximacién sugerida por Parai - Kochic /5/, asignan-
do el mismo valor de B a todos los &tomos que componen la sustancia estu-
diada. Los valores de las intensidades se seleccionan .entre aguellos que
son ﬁayores que el 1 % de la intensidad maxima-

ENTRADAS Y SALIDAS : -

Debido a que en la microcomputadora NEC-9801F la entrada de los datoes
es a través de un teclado para facilitar al usuario la introduccifén de
algunos de los datos al programa, se desarrolld un programa complementario
destinado a formar ficheros con los datos. En este programa: se recogen
las caracteristicas fundamentales de la muestra a_analizar, sirviendo a
su vez de fuente de informacibn permanente y actualizable al programa
I:8sico. Este prqqrama_recibe_el nombre de FICHERO v en 8l se introducen:
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los. par&metros de la red crlstallna de la muestra analizada; les simbolos_
quimlcos de los elementos que componen 1a muestra, el nfimero de Atomos que
estos elementos poseer Aen .  de la cel@a unitaria y sus respectivas posi—_

ciones en esta,

En la versidn PATRu. 1, es necesario introducir tambi&n el valor numé-
rico de la longitud de onda de la radiacibn y se deja a criterio del usua-
rio la correccifn por la cercanfa de esta radiacibn al borde de absorcisn
K, mientras que en la versibn PATR0N Z, la loncitud de onda de la radiacifn
se selecciona de un mentt y las correcciones por la cercanfa del borde de
absorcidn K se realizan siempre de forma autom&tica. El valor de B queda
a eleccibn del usuario en ambas versiones. '

Entre los principales resultados que brinda el programa se obtienen:

i} Una tabla con los Indices de Miller, las dista.cias 1nterplanares Yy
los factores de estructura. Esta tabla se obtiene a voluntad del

usuario.

i1} Una tabla con las reflexiones correspondientes a cada pice con sus
dngulos, de Bragg, intensidades relativas, indices de Miller, distan-
cias interplanares, factores de estructura y factores de multiplici-

dad.

iii) El gr&fico del patr6n de difraccién en el intervalo previamente fi-
jado y con el paso escogido. Esta salida también es optativa. La
figura 1 muestra un ejemplo del gr&fico obtenido,

 PLANOS CON INTENSIDADES MAYORES DEL UNO POR CIENTO

P L e e A e ¢ e e e T+ aln e e e

CITA . I * HKIL . -.DTBOR = . FSTRX**2 P
13.724 9,2 111 - 3.2494 371. 8.
15.899 100.0 200, 2.8140 .7678. 6.
22.794 54.6 220 1.9898 5584, 12.
27.019 1.5 311 1.6969 © 130, 24,
28.325 14.7 222 1.6247 ' 4444, 8.
33.223 5.4 400 1.40670 3722, 6.
37.775 . 12,1 4 20 1.2585 ' 3222, 24,
: 7.5 4 2 2 1.1488 2851, 24,

42,146
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GRAFICO DE INTENSIDADES RELATIVAS .VS. ANGULOS

# K L CITA INTENSIDADES RELATIVAS
. FREEAIEXERAKAEZRARA ATk hkkAhkkhkhhkhkhkkkkhhkikhkhkdhhkhhhkkihkk

12.000 *
13.000 *

1 1 1- 14,000 *X00X - 9.2 %
15.000 *

2 0 0 16.000 *O0000CO00NCO0000COOCOEO0TOTCOeaaitCo0t000oonoX 100.0 %
17000 *
18.000 =
19.000 *
20.000 *
21.000 *
22,000 * _

2 2 0 23,000 *X0O000000XKKKIOONICNONNK 54.6 %
24,000 * '
25.000 *
26,000 *
27.000 *

2 2 2 28.000 X000 ' g 14.7 & .
29,000 * :
30.000 =
31,000 *
32.000 *

P 0 0 33,000 XXX ' : : 5.4 %
34,000 *
35.000 «
36.000 *

_ 37.000 « _ '

4 2 0 38,000 *XXXXX _ 12.1 ¢
39.000 *
40.000 *
41,000 *

502 2 42,000  w0%XX : 7.5 %
43.000 =
44.000 =
45.000 *

ANGULOS EN GRADO

Figura 1
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