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Peak Fit mit MacDiff

MacDiff fittet Giber einen Einzelpeak oder eine Gruppe von bis zu sieben Reflexen, d.h. legt
auf jeden hiermit zu berechnenden Peak ein Funktion und berechnet deren Funktionswerte
so lange, bis sie die Peakform bzw. die gemeinsame Umbhiillende (Envelope) mehrerer Peaks
am besten abbildet. Mogliche Profil-Funktionen sind Gauss, Lorentz (normal, intermed,
modified), Pearson VII und Pseudo Voigt (wahlweise fiir jeden Peak gesondert). Die Funktion
kann symmetrisch oder asymmetrisch berechnet werden. Die Einstellungen werden im
neuen "Peak Fit Settings"-Dialog vorgenommen:
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Einzelpeak Fit: Gehe zum Preference Menu und stelle die "Fitting Profile
Function"-Check Box an. Als Alternative kann man beim Doppelklick auf
einen Peak auch F-Taste auf der Tastatur betdtigen. Gehe zuerst zum "Peak Fit
Settings"-Dialog, um die Profilfunktion, die Asymmetrie oder Symmetrie, die
erforderliche Anzahl an Verfeinerungen (refinements loops) und die
Genaugkeit der Verfeinerung (least residuum reduction, in dlteren betas:
variation) einzustellen. Weiterhin kann man u.a. einstellen, ob die
Peakabgrenzungen fest bleiben sollen oder nicht, und ob man einen
schnelleren aber weniger genauen Kalkulationsmodus verwenden mochte
(Faster (less accurate)). Um das Fit-Ergebnis sauber betrachten zu konnen,
sollte das Diffraktogramm gezoomt werden (Als Alternative steht auch die
"Zoom Peak Area"-Funktion zur Verfiigung tiber Icon oder tiber Mentu
ansteuerbar). Doppelklicke nun den Peak zur Peakanalyse. Nach einer
gewissen Rechenzeit (abhangig von den Einstellungen sowie vom Mac-
Modell) zeichnet MacDiff die errechnete Funktion direkt in das
Diffraktogramm. Diese verschwindet nach dem néachsten Klick auf "Done".
Die Profilfit-Daten werden auf die gleiche Art und Weise anstelle der
normalen Peakdaten rechts oben in einem Kasten wiedergegeben wie bei den
Stanard-Peakberechnungen. Die kompletten Funktionsparameter sind im
"Peak Info"-Fenster angezeigt, gehe hier auf den "Fit Data"-Reiter. Auch die
Report-Liste enthdlt nun die Peakdaten aus der Funktion (d-Wert, Intensitét,
Flache, Halbhohenbreite). Beachte: Alle Daten aus gefitteten Funktionen
werden in blauer Farbe wiedergegeben!



Multipeak Fit: Gehe, wenn notig, zu den "Peak Fit Settings" und stelle die
gewlnschten Fit-Preferences ein. Zoome das Diffraktogramm, dass alle zu
fittenden Peaks das Fenster fillen. Halte die Hochstelltaste (Shifttaste)
gedruckt und klicke alle gewtinschten Linien an. Im Cursor ist die aktuelle
Peaknummer von 1 bis 7 angezeigt. Lasse die Shifttaste los. Klicke dann auf
den "Fit now"-Button, um die Peakanalyse zu starten. Warte und beobachte
die Anzeige rechts oben, ob und wie die Verfeinerung arbeitet (Hierin wird
das Residuum angezeigt, welches allmdhlich immer kleiner werden sollte).
Nach Abschluss der Rechnung zeichnet MacDiff alle Funktionen zusammen
mit der umhillenden Gesamtkurve (envelope) und der Residuumkurve direkt
in das Diffraktogramm (letztere beiden kann man im "Peak Fit Settings"-
Dialog auch ausschalten). Rechts oben werden die Peakdaten des zuletzt
ausgewahlten Peaks angezeigt. Um die Daten der anderen Linien sichtbar zu
machen, mufs man die jeweiligen Reiternummern unterhalb des
Anzeigefensters betatigen. Falls die Verfeinerung nur mit bestimmten
Funktionsparametern fortgefiihrt werden soll, kann man im "Peak Fit
Settings"-Dialog die jeweils gewiinschten Funktionsparameter fiir jeden Peak
zur weiteren Rechnung an- oder ausstellen. Die d-Werte, Intensitdten, Flachen
und Halbhohenbreiten aller Funktionen der ausgewdhlten Linien werden im
Report gespeichert. Man 6ffne das Report-Fenster ("Show Report”) um diese
Daten (in blau gehalten) sichtbar zu machen. Falls man die kompletten Daten
sehen moOchte, gehe zum "Peak Info"-Fenster.
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MacDiff Report

[ Delete ] [Kill Page | [ Print Page.__]
Liff 1 : Daten won Karroo-Staob @ Luft

Phaze AE) It Area Fwhn ]
1 20205 7020 3504 63172 0205
5 10954 1095 1948 47009 0398
3 1984 108 2307 54377 0335
4 19684 1068 373 8568 0428
5 1954 105 196 4057 0367
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Daten von Karroo—Staub X Luft

Liff. Mo, 1 Peak-Mo. 2
Phaze: - (Fit)

Eragg Angle (F2&): 535 306
d-value [A): 1.9935
Intensity Coounts): 194 .8
Feak Area [counts): 47099

FirHM (4°2@) fcalibr.:  D.398/5-
[ Peak Data Fit Data

2 Profile function: splitted
Fearson Yl
Residuurn (98] 4. 95
Chi-Square 52 0623

Low Intenzity factor: 534 817
Low FWHM Ca%2E): 0.4957
Lovw mn factor : 13213

High Intensity factor: &92_ 781
High FwHM CA%28): 02996
High rn factor: 171 .624
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