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摘  要   重点介绍了 近开发的粉末 ÷ 射线衍射数据处理和结构分析软件/ ° ÷0 ° ÷ 在 •

平台下工作 有使用方便的图形界面和连机帮助 具有数据平滑 !扣除背景 !扣除 Α !寻峰 !指标化 !晶格参数精修等多

种功能 可以输入多种格式的衍射数据 可以方便地进行数据格式转换 非常适合多晶结构分析和精修的需要 程序

中包含有独特的衍射仪零点 !样品偏心等系统误差校正功能和精确 ≤∏ Α 扣除功能 目前国内外已有 多个研究

组和实验室使用 ° ÷ 软件
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  ÷ 射线粉末衍射是广泛应用于物理 !化学 !材料

科学等领域的常规实验分析手段 近年来 利用粉末

衍射进行晶体结构测定的方法发展很快 现已可用

粉末法解出不对称单位有几十个原子的结构 近年

来作者发现原有的数据处理软件用于结构分析时存

在不少问题 比如大多数生产厂家提供的软件都只

能用于特定衍射仪采集的数据 通用性很差 且不能

进行数据格式转换 从而需要用户自编格式转换程

序才能得到结构测定和精修程序所用格式的数据

造成时间浪费 另外 还有些数据处理方法上的难题

也没有解决 例如 大多数衍射仪一般都使用铜靶

而铜靶特征射线有两条 Α 和 Α 以往的算法扣

除 Α 后在衍射峰高角度一侧出现强度振荡 经常

严重影响寻峰计算 此外 在进行结构分析时必须首

先对衍射图指标化 从而确定晶系和晶格参数 而指

标化需要系统误差很小的数据 一旦衍射数据中有

较大的系统误差 就难以指标化等 因此特别需要在

指标化前对系统误差作出合理估计和校正的方法

为了解决这些问题 作者开发出可在 •

环境下运行的粉末衍射数据处理和结构分析程序

° ÷≈ 基本解决了以上问题 本文简要介绍一

下 ° ÷ 程序的特点和主要功能

° ÷ 通用性很强 可以输入共 种格式的

衍射数据 包括 ≥ !理学 !西门子 !菲利浦

等国际著名厂家和北京大学 ⁄ 生产的 ÷ 射线

衍射仪的数据 另外也可以读取双列表格的衍射数

据等 ° ÷ 还具有方便的数据格式转化功能 也

使从事粉末法晶体结构测定和精修的同行避免编写

数据格式转换程序的麻烦 可以节省宝贵的时间和

精力 可以方便地把实验数据存为 种不同的格
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式 为峰形拟合 !结构分析和 √ 结构精修程序

使用 如常用的 ƒ∏ ° ≥ ≥ ⁄ • ≥ 和

∞÷° 等程序所用数据格式都能用 ° ÷ 得到

程序中包含了独特的衍射仪零点等系统误差校

正功能 零点漂移是经常发生和影响 大的系统误

差 年 ≥ ° √ 提出一种利用线对法精确测

定点阵常数的方法 其基本原理是根据线对之间的

角度差值基本上与 Η角度的零点误差无关 而其

他角度产生的象差也在近邻双线以相同方式偏移

从而线对间的角度差值的误差要小于每条单线的角

度误差 以往的线对法主要目的是精修晶格参数 必

须事先知道衍射指标 在衍射图未指标化前不能使

用 由于仪器磨损和齿轮间隙等机械问题 以及零点

调整失误 零点漂移有时出现 1 β甚至更大的误

差 而在衍射图指标化时一般要求 Η角度 大误

差在 1 β以内 所以有必要在指标化前就能对零

点漂移有所校正 为了这一目的 我们发展了只依赖

于晶面间距比值的线对法≈ 因为即使在指标化

前 在大多数情况下都能比较容易地找到与 δ 值成

一定比例的线对 利用零点漂移的线对法计算公式

不但可以校正已知晶体结构衍射图的零点漂移 而

且也能在未知晶体结构时对零点漂移进行校正 可

以证明 利用此法得出的零点误差的 大绝对误差

与测角读数误差相近

程序中利用作者开发的精确扣除 ≤∏ Α 的算

法≈ 实现 ≤∏ Α 扣除功能 以往的扣除 Α 方法 绝

大多数都假定 Α 和 Α 的线形相同 只有 的方

法是利用实测的线形 但利用实测线形也有仪器依

赖的缺点 对不同的仪器必须重新计算 由于实际上

Α 和 Α 的线形并不完全相同 所以在利用以上方法

进行 Α 扣除以后 往往在衍射峰的高角度一侧出现

衍射强度振荡 甚至在衍射高峰的高角侧出现虚假

峰 影响数据分析结果 更为重要的是 ⁄ ∏

等人利用带槽整块 双晶衍射

仪测出 ≤∏ Α 和 Α 都分别具有双线结构 另外还

有一条弥散的相对强度为 1 的卫星线 所以可

以说 ≤∏ Α一共由 条衍射线组成 虽然理论上每

条单线也不对称 但已经证明 用 峰形可以

相当好地描述每一单线 我们就根据以上结果发展

出扣除 Α 双线的新算法 这一方法适用于 ≤∏靶的

Α 扣除 特点是根据以上精确的本征 ≤∏ Α 线形

所以不依赖于仪器 对大多数使用 ≤∏靶的实验数

据进行处理的结果均优于 方法和

图  ≥ 的粉末衍射图的 Α 扣除结果

图中上下两条曲线分别为扣除 Α 前后的衍射图 右上方的

插图为 β ) β范围内局部放大的结果

方法 图 示出对 ≥ 的粉末衍射图的 Α 扣除结

果 另外 ° ÷ 还具有如下主要功能和特点

• 平台下工作 有使用方便的图形

界面和连机帮助 对常规数据处理的工作 只要运用

鼠标点击即可完成

具有数据平滑 !扣除背景 !扣除 Α !寻峰 !指

标化等多种功能 且数据平滑 !扣除 Α !寻峰都有

种以上不同方式 能适应不同数据处理的需要

可以自动生成 × ∞ 指标化文件并进

行指标化 程序中还集成模拟计算衍射图的功能 并

可进行晶格参数精修

可以方便地实行衍射图的局部放大显示 并

在图形放大窗口中进行手动寻峰和手动扣除背景

可以保存衍射图为图像文件和打印高质量

的衍射图形

本程序可供在物理 !化学 !地质和材料研究等各

领域从事 ÷ 射线粉末衍射晶体结构分析的专业研

究人员 !技术人员 !大学生和研究生使用 这一程序

现在已经在国际网 ≤≤° 站点

∏ 上介绍 并免费提供学术机构使用 受

到广泛好评 目前国内外已有 多个用户 对本程

序感兴趣的同志可以和作者直接联系
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