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Programa para el calculo de F, a partir de intensidades
obtenidas en un difractometro automatico de cristal tnico

por F. Prana Lievart* y F. Lacasta NUNEz-PoLo **

RESUMEN

El programa elaborado para IBM-1130, lee los contajes de
intensidad de cada reflexién en una cinta perforada para lue-
go de su posterior correccion de Lorentz —polarizacién— cal-
cular la intensidad neta, F ¢ Fz, ponderacién, asi como la ca-

lidad de la medida respecto a una ¢ determinada; dando por
tltimo el valor medio de la reflexién de referencia y el nlime-
ro de intensidades perforadas y observadas.

SuMMARY

Cinta is a new program for IBM-1130 system, which
reads the intensity counts for each reflection. After its
corrections it calculate the intensity, Fo, Fz, the weigth and

measure quality concerning to fixed g. We also have the
mean value for the reflection check and the number of the
punched and observed intensities.

DrscrIpCiON DEL PROGRAMA

Cada reflexién (hkl) del cristal medido comporta
5 contajes (I1, 12, 13, I4, I5), distribuidos en dos
contajes de fondo, uno central y dos barridos late-
rales; lleva asimismo el filtro de atenuacion o la
constante de tiempo utilizada para la medida (IKF-
KT), asi como un indicador que nos dice si se trata
de la reflexién de referencia y caso de ser ésta, nos
dice si es principio de bloque de medida o final del
mismo (ITEST = 0), si no es la medida de referen-
cia, 1 comienzo de bloque, 2 final del mismo), sirvien-
do la medida de referencia para controlar el error del
difractometro o la posible alteracién del cristal, ya
sea por los rayos X o por ser inestable, ademds con
cada reflexién del cristal se guarda el valor de 6
(KTETA) para posteriores calculos.
Con estos datos obtenidos el programa calcula la
intensidad neta del siguiente modo:
I1—13—1I5
2
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siendo I3, el contaje central e I1, I5 los barridos
laterales que deben sumar el valor de I3; 12 e I4 nos
dan el valor del fondo continuo a ambos lados de la
reflexién medida. Esta intensidad es luego corregida
de los filtros atenuantes o de la constante de tiempo
utilizada para la medida, del siguiente modo:

si w> 1000, K;- K: = n/1.000
indicando K; =1, K; = n/1.000

si <1000, K- K;=1/n
indicando K; =1/, K; =1

siendo los valores de K; de 2.050, 4.100, 8.320, 12.990
y 37.400, utilizados cuando el contador recibe mas
de 10.000 imp/s, 20.000 imp/s, 40.000 imp/s, etc.;
los valores de K, pueden ser de 1 o 2, seglin que en
los barridos de 8 emplee 60 ms por 0,01 8 o bien
2-60 ms por 0,01 0.

De este modo la intensidad neta, se corrige de los
atenuadores o constante de tiempo y nos queda una
intensidad elaborada.
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Con esta intensidad el programa calcula. FZ, corri-
giendo del factor de Lorentz-Polarizacion.
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asi como F, y la ponderacién de esta medida.
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calculdndose para ello la desviacion de la medida (c).
A =11—12—-13—14—15— (P -I)?

siendo P el error sistematico del difractometro, con un
valor de 0,001, en nuestro caso.

Ademas para cada medida efectuada damos un
margen de confianza, con el cual se hace un test con
la intensidad, del modo siguiente:

SiIK<0 oI, V12— 14
tenemos
1=0; 2=0; F, =0; w=0
estos valores de confianza pueden ser:
so=1; s51=2; 5o=3

con el primer valor, la conflanza es solo del 66 %;
pero para §;, = 2 = 2.58, la confianza es del 95 % y
si tomamos s; = 3 = 3.29, alcanzamos el 98 %.
Estos valores de s, son usados para controlar los

contajes efectuados, sea por el control de doble me-
dida:

I1—-I5=13

I1 —155<13

y caso de que la igualdad supere el margen de con-
fianza otorgado, la reflexién es invalidada, o bien por
el control de centraje:

11 =15

que nos indicard si la reflexién estd bien centrada.
Ademas, siempre se compara el fondo continuo con
la reflexién medida:

VIZ+14= \/_gz oz; 2 = Vlean.

El programa puede también reordenar (hkl} en el
caso de que hubiera sido obligado cambiar su orden,
al efectuar las medidas.

Los resultados son perforados e imprimidos de
acuerdo con los formatos de los programas de la se-
rie de F. R. AHMED,

DEsCrRIPCION DE LOS DATOS

1) Datos en ficha perforada

A) Unidades de entrada/salida.
Formato (211).

Columna 1 unidad de lectura de datos del di-
fractémetro.

Columna 2 unidad de salida de datos.

B) Ficha de control.
Formato (F5,2 F6.3, F5.3, 1X, 311).

Columnas 1-5 s; (segundo valor de con-
fianza).

Columnas 6-11 P (error sistematico del di-
fractémetro).

Columnas 12-16 s, {tercer valor de confianza),
Columnas 18-20 reordenacidon de (hkl).

2) Datos del difractémetro

En principio el programa lee una cinta de papel
que ha sido perforada por un difractémetro automa-
tico S1EMENS auxiliado por un pequefio ordenador Di-
G1TaL COMPUTER, que puede perforar la cinta en di-
versos codigos, en nuestro caso ASC-II (lo que im-
plica una modificacién en la rutina de lectura de cin-
ta de papel del Monitor, PAPTZ), siendo el for-
mato necesario para leer dicho codigo el siguiente:

a) Un salto de dos registros cada vez que comienza
a leer una cinta,

b) Lectura de los datos siguientes:
ITEST, H, K, L, KTETA, 11, 12, 13, 14, 15, con
formato FORMAT (/2X, 13, X, 313, 717).

Si los datos se poseen en otro cédigo de cinta bas-
tarta cambiar los formatos 3 y 4 del programa.

3) Resuitados del programa

A) En ficha perforada, con formato: FORMAT
(6X, 314, 12, 1X, F82), los valores de H, K, L,
INDIC, F, de todas las medidas observadas (IN-
DIC = 0} que no sean de referencia, si INDIC =1
{medida no observada) Fo = 0.

B) Listado de todos los datos y calculados por
cada reflexion (hkl), a saber:

I, FO, Fi, 2w, dando también la calidad de la me-

dida {mal centrada y en su caso invalida, asi como el
valor medio de la reflexion de referencia y el nimero
de reflexiones perforadas y de éstas las que han sido
observadas).
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