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Un programma per il calcolo automatico
degli indici di spettri di polveri a raggi X
nei sistemi: cubico, tetragonale ed esagonale ()
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NTRODUEONE,

Alouni progrimmi per Uattribuzione degli indie af riflessi di spebiri di diffra-
i ottennti con il metodo delle polveri sono stati pubblieati
nell’: i i
IASNESBAUN, B, I Leaks, D. Keavs (') ad esempio, mm:m prep:
~ gribmn per un olaboratase elettronico, biasato ».ul i
Anche R. Lepkrn () critto un p
mgkndo i Hesse, adatto per un piceolo elaboratore (Royal Mo Bee LGE-30)
.’tmﬂ nna capacith di memoria di 4.000 parole,
tuttavia, forniscono risultati solo se al

tik eubido), il mumero di rifiessi dello spettro esaminato @ limitato, non tutti i

ilessi- prendono necessiriamente indiee,
Il presente programma, & differcnza dei precedenti, non & basato su metodi
fiei sistenti ma & stato preparato in funzione della possibiliti di implegare un

exaemics Doweion Manorea,
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sue caratteristiche favorevoli sono il buon grade di Hessi
cos do opportunnmente una scheda di dati viens efettuata l'at-
tribuzione degli indici nel sistema cubico, tetragonale od esagonale, od il piecolo
numiero di della. memoria impegnati.
Il tempo per una esecusione completa del programma su di un sistema
TEM 1130, praticamente indipendente dal numero delle lineo (che non & limitats)
& di ciren cingue minuti ; la solugione pui essere mighorata in tentativi neocssi

2. DESCRUAONE DEL METODO.

1l procedimento & diviso in due stadi: { primo realizza un tentativo di deter-
minazion w © € il socondo, che & effeitunto solo s il primo ha esito positiv,
consiste nell‘atiribuzione degli indici & tntto lo spettro.

Due picehi ben leggd di intensith elevita, isolati) vengono seelti fra
i pirimi dodici dello spettro, preferibilmente quell agli angoli 20 pift elevati. A queste
due linee vengona buiti successivamente gl indicl ottenuti assumendo per
by k ed ], tutte le combinazioni dei valori: 0, 1, 2 ¢ 4. In pratica, inveee di far vo-

are h e k separatamente, vi o il valore del numers ¥ = h* 4 k* per
i sistemi cubice e tetragonale, op) h? 4 k2 4 h k per il sistema esagonale.
Impiegando la ben nota simbologin, si oftiene in questo modo un certo numera
di sistemi

Senth = A, N,

Rent, = A

in ouf 8, > 0,. Da ciseun sistema viene caleolata una soluzione A ¢ O (oyvers
% © ). Ovviamente  sistemi per i quali § valori di X, ¢ 1, sono eniranbi maggiori
od uguali rispettivamente ad N, ed I, non vengona risolti, ¢ neppure qu

per cui Ny = N, =0 oppure I, — 1, — 0; vengono inoltre scartate quelle soluzioni
Per cui @, ppure ¢, non sono eontenute in limiti prefissati (ad esempio fra 3 v 25 A).

Per ciaseuna delle soluzioni A e C accettate, i 40 valori di Sentf, — A. N &
+01% (2] ottenuti facendo assumere ad b, k od 1 1o combinazioni dei valori 0, 1,
2 e 3, sono confrontati con i valori osservatl di Sen® 6 (Sen?f,.). Se vensono ri-
scontrate sel coincidenze |Sen? . — Sentd,, | <8 ove 5 ha un valore prefis.
sato ; se in altre parole con le attuali costanti a, e ¢, almeno sei linge prendono in-
dice, il programma prosesue con lo stadio snecessivo, ¢ eiop Uattribuzione degli
indici & tutte le linee dello spettro.

Quests viene effettuata caleolando i Sen®0,,, secondo v (2) con i valori ut-
tuali di A e € ¢ facendo aasumere ad N i valori compresi tra 0 & Sent Oy, /A @ ad
1 valori compresi tra 0 e (Sen® 0,0, /)12 5 086 o & relativo allultima riga dello
spettro. Clascun Sentl, ¢ suecessivamente confrontato con tutti i Sentf,, e
ogni volta cho si trova una corrispondenza; | Sent 0, — Sen®f,. | <3, vengono

stampati : Sen®f,, Sentf, N o 1.
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Dopo il primo tentativo, se & stata trovata una soluzione ma alenne linee non

hanno preso indice, & possibile miy risultato scegliendo come base del cal-

o o poste ad

angoli il pii possibile elevati, in modo tale ehe il sistema (1) fornisea “valori pit nedn-

rati di A e C. Un ostacolo al funzionamento rogolare del programumn, o essere

eostituito dalla seelta fortuita di dus linee 6, e B, tali che i loro veri indici sinno

10 trovate soluzioni

il & noesrio ripeters i procedinents sceglienda una nuova coppia di linee come
hase del ealeolo.

11 funzionnmento del programma & stato controllato risolvendo 1o spettro dello
zircont (ZrSi0,, sclheda ASTM No 6.0268). Le linee seelte sono state b decimi o
Vundicesinia, 1 3 ¢ stato attribuito il valore 0,0004 ; I tipica nseita & mostrata nelly
Tabella

pud osservare che sotte lineo it di un indice ; la scelta corretta
puib esser fatta dopo la determinazione del gruppo spasiale.

11 tempo impiegato & sta 7 miemioria fmpegnnti 1100,
Lluseita per il sistema cubico ed csagonale & identica.
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