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摘　要　利用M A TLAB 语言编写了X 射线衍射数据处理程序,使之能够导入到M ateria ls Studio 软

件,进行粉末晶面指标化以及粉末精修等后续处理。处理程序简单易懂,可作为其他测试数据格式转换程

序的参考。
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1　前言
X 射线衍射 (XRD )是广泛使用的晶体结构和物相分析技术。可以用于晶体结构分析,物相定

性和定量分析,还可以利用Scherrer方程计算纳米材料平均晶粒度的大小。

Scherrer方程: D hk l=
kΚ

Βco sΗhk l

Β为半峰宽度,即衍射强度为极大值一半处的宽度,单位以弧度表示; D hk l代表晶面法线方向的

晶粒大小,与其他方向的晶粒大小无关; k 为形状因子,对球状粒子 k = 1. 075,立方晶体 k = 0. 9,一

般要求不高时就取k= 1。测定范围3—200nm。

指标化试验粉末图是由粉末衍射数据确定晶体结构最具挑战性的一步。M ateria ls Studio 软件

提供了R eflex 和R eflex P lu s工具包。R eflex 工具包提供了三种著名的指标化算法: TR EOR 90[1 ]和

D ICVOL 91[2 ]以及 ITO [3 ]。也提供了包括粉末XRD 精修等诸多功能。然而并非所有的XRD 数据都

能够导入到M ateria ls Studio 软件中。本文使用M A TLAB 语言为工具,对由 2Η,峰强度 I 组成的

XRD 测试数据文件进行转换,生成M ateria ls Studio 内置的XRD 谱图文件,扩展名为. xcd。可用于

任何XRD 衍射仪产生的数据文件转换。

2　M ateria ls Stud io 介绍
M ateria ls Studio 是A CCEL R YS公司专门为材料科学领域研究者所涉及的一款可运行在PC

上的模拟软件。可以帮助解决当今化学、材料工业中的一系列重要问题,能更方便的建立三维分子

模型,深入的分析有机、无机晶体、无定形材料以及聚合物。支持W indow s98、N T、U n ix 以及L inux

等多种操作平台。在粉末晶体方面提供了R eflex 和R eflex2p lu s工具包。

R eflex 模拟晶体材料的X 光、中子以及电子等多种粉末晶体衍射图谱,提供了完整的计算工

具,包括粉末衍射模拟,粉末指标化,以及根据试验数据对候选结构进行精修,帮助确定晶体的结



构,解析衍射数据并用于验证计算和试验结果。

M ateria ls Studio 支持多种粉末衍射试验的测试数据格式。比如B ruker, Ph ilip s, Scin tag,

R ugaku 等XRD 产品测试产生的二进制或者文本文件。可是由R igaku analyt ica l X2ray, D öm ax2
2500测试得到的扩展名为. ?? a 或者由此转换的. da t 文件在导入过程中并不被支持。考虑到各种

XRD 衍射仪测试得到的数据均可以由仪器公司自带的软件转换为2Η,峰强度I 组成的文本文件。因

此开发一个可以将 2Η,峰强度 I组成的文本文件和M ateria ls Studio 内置XRD 谱图格式转换的程

序,就可以彻底解决这一问题。

3　程序设计

3. 1　开发环境与操作环境

软件环境: w indow s2000ö2003öxp ,M A TLAB R 2006a

硬件环境:奔 III以上兼容机,内存512M B ,硬盘容量20GB

3. 2　开发软件

M A TLAB 语言是一种高性能的数值计算的科学计算语言, 具有程序开发环境简洁直观、数值

稳定性好、函数资源丰富的特点。它用更直观的, 符合人们思维习惯的代码代替C 和FOR TRAN 语

言的冗长代码,使更多的工程技术人员摆脱了烦琐的编程工作, 能够将注意力集中在专业技术研

究的核心问题上[4, 5 ]。

3. 3　设计思路

源文件格式是由2Η,峰强度 I 组成的XRD 测试数据文件,目标文件格式是M ateria ls Studio 内

置的文件格式xcd 文件。下面我们查看并对比一下这两种文件的异同点:

源文件: 3, 229

3. 02, 269

⋯⋯

xcd 文件: < ? xm l version= "1. 0" encoding= " la t in1"? >

< ! DOCT YPE XCD [ ]>

< XCD V ersion= "3. 2" N umCharts= "1">

< CHA R T - 2D >

< DA TA - 2D N um Series= "2">

< SER IES- 2D U n ique ID = "0" N am e= " samp le" N um Po in ts= "6851">

< PO IN T - 2D XY= "3, 229"ö>

⋯⋯

从xcd 文件我们可以看出,文件开头5行是对版本等信息的描述,和测试数据无关。第5行是说

明x rd 数据为2列,第6行为数据点行数,第7行以后为数据段。但格式与源文件不同。文件末尾包

括 x rd 衍射图中搜索到的峰位置和强度等 5 行数据, 具体数据可以省略, 格式内容保留, 导入

M ateria ls Studio 软件后峰位置和强度可以自动或者手动寻峰获得。文件最后10行是xcd 文件的显

示设置,可以不用更改。由以上信息,本文建立了xcd 的标准文件 standard. xcd,从中可以存放前5

行信息,第6, 7行提供格式参考和后15行不需要更改的信息。然后建立程序,把前5行读入,再按照

第6, 7行格式把源文件数据读出把格式转换为目标文件格式,然后再把后15行读出,把转换好的数

据写入到目标文件。本程序还可以在M A TLAB 环境中设计图形界面,限于篇幅,不再赘述。
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3. 4　程序代码

在M A TLAB R 2006a 菜单建立 test. m 文件,将上述 standard. xcd 文件放入同一目录下。打开

test. m 文件,将如下代码输入,编译。待转换文件名为111. tx t。转换后文件名为new. xcd。

f id= fopen (’standard. xcd’, ’r’) ;　%用只读方式打开标准文件

Inpu tT ex t- 1= tex tscan (f id, ’% s’, 5, ’delim iter’, ’ön’) ;　%读入前五行信息

T it le= Inpu tT ex t- 1{1};

Inpu tT ex t- temp = tex tscan (f id, ’% s’, 2, ’delim iter’, ’ön’) ; 　%读入第 6, 7 行数据作为格式

参考

Inpu tT ex t- end= tex tscan (f id, ’% s’, 15, ’delim iter’, ’ön’) ;　%读入最后15行数据

T ex tEnd= Inpu tT ex t- end{1};

fclo se (f id) ;　%关闭文件

f id = fopen (’111. tx t’, ’r’) ;　%打开源文件,文件名为111. tx t

Inpu tdat= tex tscan (f id, ’% f, % f’, ’delim iter’, ’öt’) ;　%读入所有数据

D atadat= cell2m at ( Inpu tdat) ;　%转换为矩阵

[N umRow s,N umCo ls ]= size (D atadat) ;　%计算矩阵大小,得到数据行列数

N um bers= N umRow s;

T ex t6 = [ ’ < SER IES - 2D U n ique ID = " 0 " N am e = " samp le " N um Po in ts = " ’ in t2st r

(N um bers) ’"> ’ ]; %调整第6行格式和数据

fclo se (f id) ;　%关闭源文件

dlmw rite (’new. xcd’, ’’, ’delim iter’, ’’) ;　%准备写入目标文件new. xcd

I= 1;　%顺序写入前5行

w h ile ( I< 6)

d lmw rite (’new. xcd’, T it le{ I, 1}, ’- append’, ’delim iter’, ’’, ’new line’, ’pc’) ;

I= I+ 1;

end

dlmw rite (’new. xcd’, T ex t6, ’- append’, ’delim iter’, ’’, ’new line’, ’pc’) ;　%写入第6行,数

据的行数

f id= fopen (’new. xcd’, ’a’) ;　%以附加方式打开目标文件

I= 1;　%按照格式写入所有数据

w h ile ( I< N um bers+ 1)

　　　fp rin tf (f id, ’% s’, ’< PO IN T - 2D XY= "’) ;

　　　fp rin tf (f id, ’% g, % g’,D atadat ( I, 1) , D atadat ( I, 2) ) ;

　　　fp rin tf (f id, ’% sön’, ’"ö> ’) ;

　　　 I= I+ 1;

end

I= 1;　%写入最后15行数据

w h ile ( I< 16)

dlmw rite (’new. xcd’, T ex tEnd{ I, 1}, ’- append’, ’delim iter’, ’’, ’new line’, ’pc’) ;

I= I+ 1;

end
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fclo se (f id) ;

type new. xcd;　%查看目标文件

4　应用实例
我们以高铁酸钾粉末样品的XRD 衍射数据转换为例。由R igaku analyt ica l X2ray, D öm ax2

2500测试得到 samp le. dat,通过测试程序自带的软件将其转换为 samp le. dat 文本文件。此文件包

含两列数据 2Η和峰强度。打开M A TLAB R 2006a, 在如图 1 的目录区中, 将 samp le. dat 改名为

111. tx t文件放入到test. m 文件同一目录下。双击test. m 文件,会在右侧如图2的编辑器打开文件,

F5 快捷键“执行”。在目录区即可生成转换好的文件new. xcd。此文件在安装M ateria ls Studio 软件

之后,双击即可自动调用到M ateria ls Studio 中。这里要注意的是,M ateria ls Studio 不支持中文路

径。因此new. xcd 文件不可放在中文路径下。

图 1　M A TLAB 目录区 图 2　M A TLAB 编辑器

图 3　指标化后的高铁酸钾的XRD 衍射图谱

接下来就可以在 M ateria ls Studio 的

R eflex 工具包中, 点击 Pow er index ing, 在

peak s项目单中“search”自动寻峰,或者使用工

具栏中的寻峰工具手动寻峰。然后在 setup 项

目单中选择晶系, 可多选; 选择计算程序

“TR EOR 90”,“D ICVOL 91”,“ITO 15”或者“X2
cell”。再选择入射光波长,点击“index”按钮。即

可获得 samp le. xcd 的指标化结果。本例中,

samp le. xcd 的到的指标化结果为: 正交晶系, a

= 10. 337, b = 9. 333, c = 7. 697, 晶胞体积

742. 68。衍射峰均已指标化,如图3所示。

5　结论
本文使用M A TLAB 语言编写了数据格式

转换工具。可以将任何X 射线衍射仪测试得到的由2Η,峰强度I的文本文件,转换为M ateria ls Studio

内置的XRD 数据格式xcd 文件,为晶体指标化和数据解析提供了方便。也为其他数据格式转换提

供了源码参考。
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Appl ica tion of M ATLAB Language in Data Process ing

for X-ray D iffraction

ZHAO Zhuo　W AN G H an2Q inga　PEN G J in2L ia　L IU J ian2Guo a

(T ianj in E n try 2E x it Insp ection and Q uaran tine B u reau, T ianj in 300191, P. R. Ch ina)

a (T ianj in Cap ita l E nv ironm en ta l P rotection Comp any L im ited , T ianj in 300381, P. R. Ch ina)

Abstract　D ata p rocessing p rogram fo r x2ray diffract ion w as comp iled u sing M A TLAB

language, by w h ich the data fo rm at can be converted and impo rted to m ateria ls studio fo r the

fo llow ing pow der index ing and pow der refinem en t. T he p rogram is succinct and easily

understandab le, w h ich can be u sed as a reference p rogram in the fo rm at conversion of o ther

m easu red data.

Key words　X2R ay D iffract ion,M A TLAB L anguage,M ateria ls Studio ,D ata P rocessing.
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