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1 Introducao

A identificacao de fases cristalinas por difracao de raios X por policristais é importante
em varias areas do conhecimento. Para essas andlises existem bancos de dados como o
ICDD-PDF [1]. Porém, na drea farmacéutica, esses bancos ainda nao contemplam estru-
turas cristalinas de grande parte de polimorfos. Nestes casos, pode-se gerar o difratograma
baseado em informagoes de patentes ou artigos e compara-lo com o difratograma observado
do material para a identificacao de fases presentes.

Para isso foi desenvolvido o software JST-XRD [2] que gera padroes de difracao a partir
dos dados (26 x I) ou (d x I) de substéancias, obtidos em patentes ou artigos, para permitir
a comparagao com o difratograma observado. Nesses dados, 6 é o angulo de Bragg, 1 é a
intensidade do pico e d é a distancia interplanar.

As vezes, esses dados nao sao encontrados em patentes e artigos cientificos, porém,
imagens dos difratogramas sao fornecidas e sao tteis para a identificacao de fases desde
que se possa extrair uma tabela (20 x I) ou (d x I). Atualmente, a extracao desses dados
é realizada de forma manual, com o uso de régua.

O objetivo deste trabalho é desenvolver um software que permita uma extracao mais
rapida e precisa da posicao e intensidade dos picos de Bragg de uma imagem de difrato-
grama, para que possam ser utilizados no programa JST-XRD para anélise e identificagao
de fases presentes em um material policristalino.

2 Desenvolvimento

O software estd sendo desenvolvido utilizando-se o ambiente de desenvolvimento inte-
grado Lazarus.

Nragra@hotmail.com
2juliasawaki@yahoo.com
3selma_ga@yahoo.com.br

010083-1 © 2017 SBMAC



Proceeding Series of the Brazilian Society of Applied and Computational Mathematics, Vol. 5, N. 1, 2017.

O software ja possui varias fungoes implementadas. Inicialmente, deve-se definir o
sistema ortogonal, informando as coordenadas reais de um ponto em cada eixo, para que o
programa possa calcular o fator de conversao entre as coordenadas dos pixels da imagem
e as coordenadas do difratograma. A partir dai o programa mostra em tempo real as
coordenadas do difratograma de acordo com o movimento do mouse, Figura 1.

oo SN TR W~
Arquivo Limpar
Comprimento de onda ()

ZoomIn e

— Coordenadas (Click) Coordenadas (Tempo real) cr

00 O X14134 Y0 X:14134 Dados Eeo

Y(1:92381 Y(2):0 ¥: 92,381 @2 S
Concluir

d Outro

01234568678 91011121314151617 181920

Figura 1: Interface do programa Get-XY

O usudrio deve clicar no pico de Bragg, cuja posicao e intensidade deseja extrair e
em seguida na altura do background. A intensidade (I) considerada é a diferenca entre a
altura do pico e a altura do background. O usuario deve ainda informar se na imagem
a posi¢ao dos picos é dada em d (distancia interplanar) ou 26. Quando for 20, deve ser
selecionado o elemento (Cu, Cr, Fe,...) que constitui o alvo de metal do tubo de raios X,
pois o seu comprimento de onda () serd utilizado para converter 20 para d, através da
lei de Bragg A = 2d - sen#, para o armazenamento dos dados em um arquivo texto.

3 Conclusoes

Os arquivos de dados gerados ja podem ser utilizados pelo programa JST-XRD.
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