Mehr Infos iiber MacDiff

Willkommen bei MacDiff!

MacDiff ist ein Programm zur Darstellung und Auswertung von
Rontgenpulverdiffraktogrammen auf Apple Macintosh. Es ist als Ergdnzung zu
den Mef3- und Auswerteprogrammen der Firmen Philips oder Siemens konzipiert
und besitzt eine Benutzeroberflache zur benutzerfreundlichen und interaktiven
Behandlung von XRD-Profillinien. Es liefert gangige Linien-Korrekturverfahren
(z.B. AusreifSer, Glattung, Divergenz, Alpha2-Stripping) und unterstitzt die
qualitative und quantitative Phasenanalyse. Durch die programmierbare
Peakanalyse (Erfassung von Intensitaten, Peakflachen, Halbhohenbreiten, etc.)
bietet es dariiber hinaus eine automatisierte Untersuchung ganzer
Diffraktogramm-Serien. Mit Hilfe von Peakfits lassen sich die Anteile
koinzidierende Linien berechnen. Der Anwender kann diese Messungen laufend
kontrollieren und hat zudem die Moglichkeit, Korrekturen (z.B. durch manuelle
oder berechnete Untergrundanpassungen) durchzufiihren. Bei der Indizierung
unbekannter Linien konnen vom Benutzer verdnderbare Peak-Datenbanken
eingesetzt werden. Die Diffraktogramme werden in hoher Auflosung gedruckt.
Die Standard-Single-scan-Formate (Philips-APD oder diverse Siemens-RAW,
ASCIL u.a.) werden automatisch erkannt. Daten und Graphiken kénnen in die
meisten Tabellenkalkulations- bzw. Vektorgraphikprogramme exportiert werden.

MacDiffs Einsatzgebiete reichen von Routineuntersuchungen in der
Sedimentologie, insbesondere Tonmineralanalyse tiber die Auswertung von
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Rontgendiffraktogrammen aller Arten von Gesteinen und Mineralen bis hin zur
Phasenanalyse beliebiger kristalliner Substanzen.

MacDiff ist Freeware, kann also von jedermann kostenlos erworben und
benutzt werden. Die Weiterverbreitung ist nicht beschrankt, aufier wenn
dadurch Profit erwirtschaftet wird. Die Rechte bleiben beim Autor. Die
Benutzung geht auf eigenes Risiko.

Fir den erfolgreichen Einsatz von MacDiff lesen Sie bitte die in Englisch oder
Deutsch verfiighare Bedienungsanleitung. Wollen Sie tiber die Anderungen der
letzten Versionen informiert werden, lesen Sie bitte die MacDiff Release Notes (in
Englisch)

MacDiff wurde kontinuierlich
zwischen den Jahren 1991 und 2001
entwickelt. Mit Erscheinen von Mac
OS X endete die Weiterentwicklung
doch die Software arbeitet noch im
Mac OS Classic Modus. Auf allen
neueren Macs mit Leopard oder Snow
Leopard sowie auf Windows-PCs lauft
MacDiff mit der SheepShaver Virtual
Machine.

Autorenadresse:

Dr. Rainer Petschick
Institut flir Geowissenschaften
Johann Wolfgang Goethe-Universitat Frankfurt am Main
Altenhoferallee 1
60438 Frankfurt am Main
Germany
Tel. 069-798 40192

e-mail: Petschick@em.uni-frankfurt.de
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Systemanforderungen (2001)

Benotigt wird ein PowerMacintosh mit mindestens 8 MB RAM , besser 16 MB
sowie ein Farbmonitor. Der RAM-Bedarf von MacDiff liegt bei mindestens 3,5
MB. Auf der Festplatte werden zwischen 2 und 8 MB Speicher bendétigt.

Fur alle Mac OS-Systeme dlter als 8.0 wird die Systemerweiterung "Appearence
Extension” sowie das Kontrollfeld ”Appearance CDEV” benotigt, welches separat
zum Downloaden zur Verfigung steht (Name: ”Appearance Lib”).

Minimales System:

Power Macintosh oder PPC-PowerBook der ersten Generation (PPC 601) mit 14”-
Farbmonitor (800x600, mind. 256 Farben), System 7.1.2

Optimales System (insbesondere notwendig fiir Profil-Anpassungen):

Power Macintosh oder PPC-PowerBook der neuesten Generation (G3 oder G4) mit
mind. 64 MB RAM, Farbmonitor 17 bis 21 Zoll (16 Mio Farben), System 8.x oder
junger.

Entwicklungsumgebung (bis 2000 entwickelt)

Die Software wurde mit der Visual Interactive Programming BASIC-Umgebung
der Firma Mainstay geschrieben. Der Code wurde in ANSI-C konvertiert und mit
CodeWarrior (heute Freescale) kompiliert.

Input - Output

Folgende Diffraktogramm Fileformate konnen gelesen werden:

- Philips ".RD" - APD- VMS-Format

- Philips ".RD" - APD- MSDOS-Format

- Philips APD - ASCII-MSDOS-Format (APD-"View Scan")
- Philips APD - APD-UDF-ASCII-MSDOS-Format
- Siemens ".RAW" - RAW2-MSDOS-Format

- Siemens ".RAW" - Neues RAW1 format

- Siemens ".RAW" - Altes RAW format

- ".MDI" ASCII Text Format

- ".0UT" ASCII Text Format

- Sietronic ".CPI" ASCII Text Format

- Lauterjung ASCII Text format

- SCINTAG 2000 ASCIII Format

Es konnen nur Single scan files gelesen werdn.

Nicht mehr als 16768 einzelne counts in einem File.

Count Limit: 1.000.000 (counts grosser als 1.000.000 konnen auf 10% erniedrigt
werden).
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Geschrieben werden konnen folgende Fileformate:

- Philips APD - APD-UDF-ASCII-MSDOS-Format

- ".MDI" ASCII Text Format

- Sietronic ".CPI" ASCII Text Format

- MacXFit of H.Stanjek, Freising, TU Miinchen

- Text-ASCII (Winkel, Count [, Untergrund] - verschiedene Delimiter moglich)
- MacDiffs natives kompaktes und schnelles DIFF Format (Version 2/3 oder 4)

Liste einiger Features:

e Bis zu 10 farbige Diffraktogramme in unabhéngigen Fenstern.

¢ Bis zu 7 multiple Diffraktogramm-Profile in einem Diagramm.

e Max. 16.383 Einzeldaten und max. 1.000.000 Counts pro Einzelwert.

e Beliebig zoomfahige Diffraktogrammgrosse.

e Verdnderbare Linienfarbe, -grofde und -typ.

e Verdnderbare Achsenarten (normal, invertiert, quadriert, logarithmisch, als
d-Werteskala).

e Buttonleiste fiir 20 haufig verwendete Programmfunktionen.

e Ausschaltbare Untergrundlinie.

e Optimierte Schnellanzeige und schnelles Bildschirm-Neuzeichnen.

e Maus-sensitives Vergriossern und Scrollen.

e Cursor-sensitive Winkel-, d-Wert und Countanzeige.

e (Qualitativer Ausdruck, farbig (falls gewtlinscht), mit optionalem Logo.

e Druckt und speichert Listen der Counts und aller gemessenen Daten.

e Import der "guten alten" analogen Diffraktogramme auf Schreiberpapier
uber Scanner oder Uiber Graphik-Tablett.

e Import von Scans von Debye-Scherrer- oder Guinierkamera-Photos

e Export von Vektorgraphiken tiber Clipboard oder tiber PICT-Dateien, auch
in 5 x Vergrosserung

o Editierbare Counts und Untergrund-Werte.

e Optionale Debye-Scherrer artige Filmdarstellung.

e Einfache oder Multipeak-Korrektur

¢ Ausreisser- und Divergenzfilter, Countglattung, Alpha-2 stripping.

e Einfache mathematische Manipulationen.

e Anderung des K-Alpha-Typ (ohne Neuberechnung).

e Neuberechnung auf andere Wellenlangen/K-Alpha-Typ und Schrittweite.

e Berechnung von Mittleren Diffraktogramen aus mehreren Profilen.

e Diffraktogramm-Subtraktion.

e Untergrundbestimmung (automatisch oder vom Benutzer manipulierbar).

e Untergrundlinie kann editiert und abgespeichert werden (MacDiff
Dateiformat).

e Peakanalyse nach Doppelklick: d-Wert, Intensitat, Peakflache, and
Halbhohenbreite als Standardwerte.

e Peakfit (Gauss, verschiedene Lorentz, Pearson VII, und Pseudo Voigt) -
Einzelfit oder Mehrfachfit von bis zu 7 Peaks.

e Peaksucheroutine.

e Labels (Kommentieren) von Einzelpeaks.




Etwa 30 optional berechenbare Peakparameter (u.a.. Halbflachen,
Integralbreiten).

Eingebaute JCPDS (PDF)-artige Peakdatenbankumgebung.

PDF (Power Diffraction File)-Daten konnen importiert werden.

Erzeugt kiinstliche (synthetische) Diffraktogramme aus Records der
Peakdatenbank.

Kommt mit Peakdatenbanken von etwa 22.000 Peaks von mehr als 500
gesteinsbildenden Mineralen.

Verlinkt einen Peak mit der indizierten Peakdatenbank zum Identifizieren.
Peakidentifizierungsroutine, ebenfalls verlinkbare mit der Peakdatenbank.
Benutzerspezifisch definierares Analysaprogramm fiir die Bestimmung der
Daten von bis zu 32 Peaks.

Semi-automatische Peakberechnungen mittles File sessions (Batch von bis
zu 255 Profilen).

Reports aller Peakdaten, Export als TEXT-Dateien.

Automatische Halbhohenbreiten-Kalibrierungen von bis zu finf
unterschiedlichen Peaks.

Beispiel Screenshots:
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Analyse des Quarz (101) Peaks




Peak Database: Minerals
Record Mo, 176 of 240 locked! File: Minerals
| Quarz {Alpha Guartz) | |Lake Toxaway, [_Get Other Database...
Pattern at 25°C
#Ref Mo | JOPDE 5-0490 CIOTE Tt
| Hexagonal |
Formula: |Sioz |
Mo, d& oo hkl Ho. d& oo hkl Mo, d& Moo hkl
1(4.26 a5 100 9 (1.801 1 oos3 17 |1.375 11 203
2 13.343 100 101 10 [1.672 7 202 18 ]1.372 Q aoi
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Peakdatenbank Dialogfenster (hier gezeigt: Alpha Quarz)
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Vergleich des Messprofiles mit Linienmarker aus einer Peakdatenbank. Hier:
Nachweis von Korund.




“26CoKa

Peakfit-Analyse von Kaolinit (1) und Chlorit (2) (3.58 und 3.54A). Profilfunktion
(blau): Pseudo Voigt (gesplitted). Schwarz: gemeinsame Gesamtkurve
(Umbhillende), grau: Residuum-Kurve, rot: Rohdaten. Untergrund entfernt. Die
Peakdaten-Anzeige zeigt die Daten des zweiten Peaks (Chlorit).

Mehr zur Peakfit-Analyse...
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[0 === Peak ldentify = B |0 == MacDiff Report ="=H
‘Complete’: 22282 peaks (Dther..]|§|<¢ [ Delete | [Kill Page | [Print Page.._]
Filter : showing all peaks Diff 2 Daten von Kartoo-Staub = Luft
D List Z-Thetas Phaze diE) Int. Ares  FWHM

1 102354 10.235: hot messured.

(Open Record...) (Draw ) [ Report. JIlls 55432 3343 4524 509802 0216
®3 34904 21 Kalinite s 259514 2551 1446 26441 0256
®Z Z4204 1100 Phlogapite-1 M 4 2037 A 2037 1709 24601 0.236
#Z 34808: 2 Grmelinite 5 Smektit(001) 1606130 1060 0477
#32.2470% 100 Cassiterite, syn & i (001 2034 280 531 025 [T
83 34504 33 Fibroferrite ; ﬁi':?n%z] 3;?3“'31‘3?935;;%1 o

% = [ R R
'3'346':'Ej teRanideTits 9 it [oi0) 4471 147 3000 0336
®3 Z4604: 45 Gormanite
e S 10 Guarz [100) 4253 733 8981 0167

3 11 Feldzp[110]  3.193 281 5036 0285
*3.34504: 74 Akaganeite-r1 12 Amphitiol g451 26 260 0211
3.34504: 8 Quenstedtite 139374 937 not messured,
#2 24505 57 Anilite 14 Calzit 043 2 £ 0211
#3 34408 12 Pickeringite 15 Goethit 4139 23 120 n.07a
#2 2440F 100 Augelite 0 |16 Sibbsit 431 46 1228 0555
Z4ZZ A o8 last peak ee 4+
#3 34308 5 Halotrichite T
#234308: 2 VYivianite, sun
o3 34204 15 Apatite Strontiumn-apat
#2 Z420% 100 Quartz, syn
#2 2410 2 Arzenic Oxide
#3 3400% : &0 Sepialite, ferrian
#Z 2400% 100 Mite-2M1
#Z 24005 10 Corrensite
#3 34004 10 Montmorillonite-144
#2.2400% : 25 Rhodonite
®3.34004: 5 Sapphirine-2H
83 Z400%: 25 Muscovite-2M1 hd
Z
0 ==MacDhiff Peak Info =8
[Remn\re :||: Print.__. :||: Save... :|
Daten von Karroo-Staub X Luft
Diff. Mo. 2 Feak-No. 2
Fhaze: Quartz
Bragg Angle (*2@1: 31.06
d-walue (A 5.343
Intenzity Ccounts): 4524
Peak Area (counts): 599802
FWHM (a%2E) fealibr.. 02164
[7] Low Angle Area: 28506
[7] High Angle Area: 14741
D 2w Low Angle Area: 37012
[7] 2 High Angle Area: 629483
Area - Zxlow Area: 29681
[ area dsymmetry : 0.906
[Z1 FwHM (linear) : 0216
[71 Low angle wHM: 0.105
[0 High angle WHM: o.11
[Z1 2 Low angle FwHM: 0211
[Z1 2 High angle FwHM:  0.221
[T FwHM Asymmetry:  0.954
[ P at 1/4 maximum: 0.3Z3
[ P at 244 maximum: 0,132
[ Peak basis width: 1.34
[T Inteqral width: 0.265
D Intensity £ FwHM 20969
[T Intenzity * FHM: 97603
[7] Base at peak: 161
[ walley /Peak (Low): 1
[0 valley /Peak (High):  1.004

Drei sich selbstdndig updatende Fenster fiir die Anzeige und
Verwaltung der Peak Identifzierung, Report-Daten und der erweiterten
Peakdaten, die auch dauerhaft gedffnet bleiben konnen.
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... und allen anderen Anwendern von MacDiff!

Rainer Petschick

Zur R.Petschicks Software
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