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av refleksjonenes d-verdier. Flere kurver kan tegnes i samme diagram. Programmet vil forenkle
arbeidet med bestemmelse av jordarters og sedimenters mineralogiske sammensetning.
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WinXrdPro
Et program for tegning av rgntgenkurver

av
Sverre Jgrgensen og Per Jgrgensen

Innledning:

WinXrdPro er et Windows-program for opptegning av rgntgendiffraktogram. Basisdata
er en ASCI-fil med 26-verdier og intensiteter. Fordelen med programmet, sammenlignet
med andre program, er at man kan bruke normale Windows komandoer og laserprinter
ved utskrift av kurvene.

Oppstarting: .-
Lag en katalog som heter RONTGEN. Legg programmet WinXrdPro inn i denne kata-
logen. Lag en underkatalog som heter Kurver og legg rgntgenfilene her. Hvis du ikke har
egne data kan du legge rgntgenfilene Ell.dat, El2.dat og El3.dat her.

Start Windows og g til C:\RONTGEN\WinXrdPro.exe. Dobbelklikk p& denne *.exe
filen for & starter programmet og fgrste meny kommer fram (Fig. 1.)

Filer i plot.
Filen El2.dat er
her valgt

Vis plot.

Viser nye filer,
endringer i setup, og
nullstiller all zoom.

Slett valgt
fil fra plot

Legg ny fil
til plot
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Flytt valgt fil i plot.

Senterknappen
nullstiller all flytting

Vis d-verdier ved
maksimalpunkter.
(Vises ikke for Ell
men for EI2).

Vis Setup-meny Avslutt program

Fig.1. Startmeny for programmet WinXrdPro.

Klikk pad Add og du fér en stardard Windows meny hvor du sgker etter den gnskede
rentgenfilen (i Kurver). Nar du har funnet filen klikker du pa den og deretter p4 Open.
Filen legges inn i startmenyen, som vist for Ell1.dat i figur 1. I vinduet til venstre for fil-
navnet kan du markere om du gnsker at d-verdiene skal angis pa toppene i diffrakto-
grammet.



Du fjerner en fil fra Startmenyen ved 4 klikke pa den og deretter pa Del kommandoen.

Klikk pé Plot. Et rgntgendiffraktogram, som vist i figur 2, kommer fram. @verst til hgyre
er angitt prgvens navn (f.eks. Ell.dat). Du har tre alternativer for hva du vil sende til
printer.

e Plot only e Textonly e Plot/Text

Velg Plot only ved & klikke pé det runde vinduet, og klikk pa Print. Du far fram en
standard Windows meny hvor du klikker pa Properties. Velg: e Liggende og trykk pé
OK. Trykk OK i neste meny og et diffraktogramm med d-verdier blir skrevet ut.

Velg mellom plot og liste
med refleksjoner (Fig. 4).
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Fig. 2. Rgntgendiffraktogram med kommandolinje nederst. I denne figuren er vist to
diffraktogram, men toppenes d-verdier er bare vist for et diffraktogram.



Klikk pa Text only og Print, og en liste som vist i figur 4 blir skrevet ut. Med Plot/Text
og Print blir sé vel diffraktogram som liste skrevet ut.

Hvis du bruker kommandoen Copy, blir enten Plot eller Text lagt pa utklippstavlen og
kan hentes inn i Words (Fig. 5).

Hvis du gnsker & endre noe pé diffraktogrammet: Klikk pa Close. Du kommer tilbake til
Startmenyen hvor du klikker pa Setup. Setupmenyen er vist i figur 3.

Nederst til hgyre er vist bglgelengden for rgntgenstralingen. I vart tilfelle brukes CuK-
straling, og bglgelengden A= 0,154183 nm. Rgntgenrefleksjonenes d-verdi beregnes med
Braggs lov. I datafilen er angitt verdiene for 20. Vi beregner 6=26/2. d-verdiene beregnes
med :
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I dette eksempelet (Fig. 3) er det i Max location angitt at for topper med hgyere inten-
sitet enn 500 c.p.s. (counts per second) skal d-verdien markeres, slik som vist i figur 2.
Hvis man gnsker & f& med d-verdier for topper med lavere intensitet, s& endres verdien i
hvit rute. Velg en lavere verdi og klikk pa Plot.

Fig. 3. Setup-meny



Med kommandoene under Max intensity kan du: La maskinen velge den maksimale
verdi pa intensitetsaksen, ved & markere i ruten: Autoscan max value. eller du kan
angi den maksimalverdien du gnsker i Max plot intensity xxxxxx CPS. Da ma4 autoscan
feltet vaere blankt. Nar du har foretatt gnskede endringer kan de lagres med Save.

Utskrifter.

I Setup menyen kan man under Print options velge mellom fargeutskrifter og sort/hvitt
(BW). Under rgntgendiffraktogrammet i figur 2 er det gitt tre alternativer:

e Plot only e Textonly e Plot/Text

Det fgrste valget gir bare rgntgendiffraktogrammet, det neste gir bare en tabell med rgnt-
genrefleksjonenes 20-verdier, d-verdier og intensiteter (Fig. 4), mens siste valget gir
begge deler.

Plot og List

Den datafilen man fér fra diffraktometeret inneholder en del informasjon om prgven og
opptaksbetingelser samt en lang rekke med: °26 og Intensitet (C.P.S.) Nar man klikker
pa List gverst i figur 2 far man fram en liste (Fig. 4) med disse dataene.

Informasjon fra datafilen,
samt maksimalpunkter

120
{EL1.DAT 04-12-1998 13.05 PROGRAM 20
- |PHILIPS STANDARD

I=25209

°2 Theta d CPS.
892 0.9914 2605
1244 07115 2904.5
17.86 04966 968.5
2090 04250 8115
2498 03565 2360.5

Fig. 4. List viser: Prgvenr. og program samt beliggenhet (°26), d-verdi (nanometer) og
intensitet (CPS) for de sterkeste refleksjonene.

Flere kurver pa en figur.

Som vist pa figur 1 kan man ta inn flere kurver i Startmenyen. Hvis man har valgt to
kurver og klikker pa Plot sa far man, som vist pa figur 2, to kurver pa samme figur.

Ofte gnsker man & skille kurvene: Det kan man gjgre med Move plot kommandoen i
Startmenyen. Fgr man gjgr det ma man ha valgt hvor mye man vil flytte kurven opp eller
ned med et tasteklikk. G& inn i Setup-menyen og velg en verdi for Move step (CPS).
Nér denne verdien er valgt kan man med pekefinger”-tastene flytte den kurven som er
markert (hake foran navn) opp eller ned.



Andre kommandoer:

Iblant er toppene i et diffraktogram litt forskjgvet mot hgyere eller lavere d-verdier. Man
kan korrigere dette med Move step kommandoen i Setupmenyen (°2Th=°20). Man
velger en verdi f.eks. 0,01 °. Man kan n4 flytte kurven langs 26-aksen med “pekefinger”-
tastene i Startmenyen.

Hgyere opplgslighet.

Nér man gnsker 4 f et utsnitt av diffraktogrammet med hgyere opplgslighet kan man,
som vist i figur 2, zoome inn: Plasser viser i utsnittets gvre venstre hjgrne, hold venstre
museknapp nede og dra viser til utsnittets nedre hgyre hjgrne. Man zoomer ut igjen ved 4
klikke pa Plot i Startmenyen.

A sammenligne med kjente mineraler.

Hvis man legger rgntgenkurven til et rent mineral sammen med den kurven man skal
tolke s& kan man lett avgjgre om den prgven man arbeider med har de samme reflek-
sjonene og relative intensiteter som det kjente mineralet.
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Figur 5. Med kommandoen Copy ble diffraktogrammet lagt ut pd utklippstavlen. Deretter
ble det tatt inn i et Word-dokument med Paste (Lim inn).

De to neste figurene viser bruk av forskjellig linjetykkelse (Pen nr.) ved utskrift av diff-
raktogram.
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Fig. 6. Kurve tegnet med Pen 3.
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Fig. 7. Kurve tegnet med Pen 5
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EL1.DAT 04-12-1998 13.05 PROGRAM 20
PHILIPS STANDARD
1=25209
°2 Theta d C.P.S.
8,92 09914 2605
12,44 0,7115 2904,5
17,86 0,4966 968,5
20,90 0,4250 811,5
24,98 0,3565 2360,5
26,72 0,3336 4101,5
45,46 0,1995 856,5

Fig. 8. Rgntgenkurve og liste pd samme utskrift.



