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WPROWADZENIE

Bezposrednio z danych zebranych w dos$wiadczeniu czesto trudno ustali¢
fizyczny obraz badanego zjawiska. W fizyce potrzebne sg numeryczne procedury do
analizy danych doswiadczalnych, szczegdlnie w badaniach struktury ciat amorficznych [1].
Oprogramowanie komputerowe wykorzystywane do tego celu, ze wzgledu na analize
duzej liczby punktéw pomiarowych, powinno zapewnia¢ odpowiednig szybkos$¢ dziatania
algorytmu wyznaczania transformaty Fouriera dla réznych funkciji.

W pracy oméwiono podstawy matematyczne wyznaczania transformaty Fouriera
jako metody stosowanej w analizie danych do$wiadczalnych oraz przedstawiono budowe
programu do analizy wynikéw badania struktury szkla metodg rozpraszania
promieniowania rentgenowskiego.

Zaprezentowano przyktadowe wyniki obliczen z uzyciem programu dla badan
strukturalnych prébki szkta tlenkowego o skiadzie: PbO(30 mol %)-Bi,O3(30mol %)-P,05
(40 mol %). Ich analiza pozwala na okreslenie prawdopodobnego utozenia atoméw w
nieuporzadkowane;j strukturze szkta.

METODY OBLICZENIOWE
Transformata Fouriera jest transformata w dziedzing czestotliwosci,
ktorej rezultatem dziatania jest funkcja, reprezentujgca  spektrum

czestotliwosciowe funkcji pierwotne;.

Posta¢ zespolong szeregdw Fouriera mozna uogdini¢é na przypadek
funkcji nieokresowych i okreslonych w przedziale x€[a,b], jezeli istnieje

zupetny uktad bazowy funkcji ortonormalnych [2]:
ikx
V/k(x)=e//7,x=wt ™
spetniajgcych ponizszy warunek:

jy)k(x)wm (x)dx =6, (2)
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1dlak=m

gdzie: 5,0" ( delta Kroneckera), v/k(x) -sprzezenie zespolone

= {Odlak=m
funkeji 7, (x)

Dla dowolnej funkcji f(x) zdefiniowanej w obszarze x €[a,b] mozna zapisac:

F)=Y ¢y, (x) 3)
k

Jezeli funkcja jest catkowalna z kwadratem, tzn. j| f(x)|? dc<oo  oraz

a

spetnia warunki brzegowe zgodne z funkcjami i, (x), czyli wartos¢ f(a) i f(b)

mozna wyznaczy¢é z szeregu (3). Sumowanie w szeregu tym nalezy

przeprowadzi¢ po wszystkich stanach. Wspétczynniki c, opisane sg wzorem:

b -
¢, = [ f@w, (x)dx (4)
Ograniczajac szereg Fouriera do obszaru fe€[-74,74] i  przechodzac

stopniowo z okresem T do nieskoriczonosci, mozna otrzymaé cigglta

transformate Fouriera. Zgodnie z warunkami nalezy przedefiniowac:

ki dy 5
W — @ oraz ; — m (5)

Po przejsciu granicznym suma przechodzi w catke:

F) = /«/ﬁ jc(w)e"’"dw ®)

zwang catkg Fouriera.

Wspétczynnik Fouriera jest wowczas dany wzorem:

c(w) = /\/E If(t)e'i”dt (7

Wzory (6) i (7) sg nazywane odpowiednio transformatg Fouriera i odwrotng
transformatg Fouriera. Sg to réwnania spdjne.

Transformate mozna stosowa¢ do innych typéw zmiennych i w wigkszej liczbie
wymiaréw. Przyktadem jest transformata funkcji f(7) zdefiniowanej w trzech

wymiarach tzn.:
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S-S S | o\ ik F g

)= /2”)% [etye™ " dic ®)
gdzie wspétczynniki Fouriera mozna przedstawi¢ jako:

A | =\, 3=
g(k) = %M)%j FFe = dr 9

Obie catki w powyzszych wzorach sg tréjwymiarowymi. Natomiast przestrzen
okreslona przez wektor k nazywa sie zazwyczaj przestrzenig pedow.

Ze wzgledu na duzg liczbe punktow wystepujacych w pomiarach, wazna jest
szybkos¢ algorytmu wyznaczania transformaty Fouriera. W tym celu
powszechnie stosowany jest tzw. algorytm szybkiej transformaty Fouriera.
Podstawowym elementem tego algorytmu jest przestawienie wyrazow w szeregu
tak aby sumowanie mozna byto przeprowadzi¢ hierarchicznie.

Algorytm szybkiej transformaty mozna uzyskaé, rozdzielajgc w

transformacie Fouriera cztony parzyste i nieparzyste:

M, M,
21 —i2z(2m)k, : /2—1 —2a(2m+)k, _i2dk
Jo= 2, 8ot 4! + Z 8omn€ L =X, the 7z (10)
m=0 m=0
gdzie: ”
M, —i2amk,
2-1 Y
X, = D, e 74 (1)
m=0
M —i27mk,
& ML
V=2 8umne 7% (12)
m=0

W ten sposéb sume M cztondw rozdzielamy na dwie sumy kazda po MA
Pominiety zostat jedynie czynnik | , ale zawsze mozna go doda¢ w
ety jeay Yy //]\7 g

programie wywotujgcym szybkiej transformaty Fouriera. Proces podziatu mozna
kontynuowag, az do momentu gdy otrzymamy tylko dwa cztony w kazdej sumie.
Wazne jest, aby spetniona byta rownos¢ M = b , gdzie N jest liczbg catkowita.

Algorytm szybkiej transformaty Fouriera znacznie skraca czas analizy

danych doswiadczalnych w fizyce. Czas potrzebny do obliczern w algorytmie
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szybkiej transformaty Fouriera jest proporcjonalny do M log, M |, a dyskretnej

do M*.

PROGRAM KOMPUTEROWY

Program umozliwia zmiang natezenia wigzki promieni X rozproszonych
na substancjach amorficznych na zredukowang funkcje intensywnosci (funkcje
interferencji ) F(k) , a nastgpnie , przez obliczenie transformaty Fouriera funkgcji
F(k), na funkcje rozktadu radialnego G(r). Algorytm programu zostat opisany w
pracy autoréw A.Renninger i R.Kaplow [3].

Definicje obu funkcji majg postac:
Fly=k+U=<1">)/ (13)
C i

gdzie: k = 4% 51 % , @ - Kkat rozproszenia wigzki, A - dlugos¢ uzytej fali,

< 2> -§rednia z kwadratow czynnikéw rozpraszania substancji,
<f>2 — kwadrat $redniej czynnikow rozpraszania substanciji.

G(r)=4*z*r(p(r) = p,) (14)
gdzie: p(r) - gestos¢ atomoéw w odl. r od centrum $redniego atomu,
P, - Srednia gestos¢ atomowa.

Obie funkcje zwiazane sg relacjami:
G@r)=- % j F(k)sinkrdk, F(k)= jG(r)sinkrdr . (15). (16)
0 0

Cato$¢ pakietu sktada sie z 4 niezaleznych modutéw wykonywanych przez
operatora jeden po drugim, kazdy nastepny modut wykorzystuje wyniki uzyskane
przez poprzedni i ewentualnie skorygowane przez operatora .

MODUL 1: obliczenie i uwzglednienie wstepnych poprawek do eksperymentalnie
otrzymanej funkcji intensywnosci /(¢ ), zmiana eksperymentalnie otrzymanej
funkcji intensywnosci /(@) na I(k), uwzglednienie rozpraszania tfa i podktadu,
uwzglednienie szumu licznika, poprawka na wielokrotne rozpraszanie, poprawka

na polaryzacje, poprawka na absorpcje w materiale prébki. Wyjsciem modutu
jest skorygowana funkcja natezenia

MODUL 2: zamiana funkcji /(k) na znormalizowang do jednostek elektronowych,
a nastepnie zredukowang funkcje intensywnosci F(k). Normalizacja dokonywana
jest jedng z trzech mozliwych metod, a .wskaznikiem poprawnego
znormalizowania jest brak ( w praktyce nie wielkie) szybkich oscylacji wstepnie
obliczonej funkcji G(r) w zakresie matych r. Jezeli rozrzut wynikéw
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doswiadczalnych jest bardzo duzy ( wida¢ to szczegoélnie w funkcji F(k) )
operator ma mozliwo$¢ wygtadzenia funkcji F(x) poczawszy od pewnego punktu
eksperymentalnego i do konca. Wyjéciem modutu jest zredukowana funkcja
intensywnosci znormalizowana do jednostek elektronowych i wygtadzona.

MODUL 3: uwzglednienie skonczonych granic catkowania w obliczaniu
transformaty funkcji F(x). Poniewaz F(x) jako funkcja eksperymentalna
dostepna jest tylko w pewnych granicach (0, kmax) dlatego obliczanie catki tylko
do Kmax Spowoduje wystapienie btedu (,btad obcigcia”). Biad oceniany jest przez
operatora na podstawie obserwacji tendencji zmian transformaty funkcji F(x)
obliczanej dla réznych, zadanych przez operatora rosnacych wartosci Amax , az
do wartosci maksymalnej otrzymanej w eksperymencie. W rezultacie

otrzymujemy 4 zbiory wartosci funkcji H(r)=G(r)+4*z*r*p, dia
czterech réznych granic catkowania Kpmay.

MODUL 4: pierwsza czes¢ tego modutu uwzglednia w G(r) btad obciecia
obliczony na podstawie ocenionego przez operatora trendu zmian funkcji H(r)
obliczanej w poprzednim module. Dalsza cze$¢ programu pozwala na obliczenie
i odjgcie wolnozmiennego ( w przestrzeni K) btedu wynikajacego np. z btedu
teoretyczne obliczonych wartosci f. Ten btad uwidacznia sig¢ oscylacjami w G(r)
dla matych wartosci r . Skorygowang o biad obciecia G(r) uzywa sie nastepnie
do obliczenia funkgji interferenciji z rozszerzonym (2*km.,) zakresie wartosci k.

Wyniki  poszczegdélnych  modutéw  potrzebne w  nastepnych
wykonywanych modutach przekazywane s w postaci plikéw danych
zakfadanych w trakcie wykonywania programu. Wreszcie wszystkie istotne
wyniki programéw (réwniez czastkowe) moga by¢ zapisywane w plikach
wynikowych. Dalsza analiza otrzymanych wynikéw moze polega¢ na wybraniu z
plikéw wynikowych niektérych tablic ( np. wartosci btedu obciecia, wartosci
wolnozmiennego btedu, obliczanych funkgji) i ich narysowania z wykorzystaniem
dowolnego pakietu graficznego.

WYNIKI | DYSKUSJA

Strukture szkta badano metodg proszkowg Debye’'a — Scherrera
natomiast analize otrzymanych wynikéw przeprowadzono za pomocg opisanego
programu. Badania wykonano dla prébki szkia tlenkowego o sktadzie: PbO (30
mol %) — BixOs (30mol %) — P,Os (40 mol %) otrzymanego metodg
konwencjonalnego topienia i ~hindzania atanAw

Na podstawie widm i1uzpiusceina prunineivwaliid 1€1IYEHUWSRIEYU |
programu komputerowego otrzymano przebieg zmiennosci funkcji radialnego
rozktadu atomoéw H(r) i zredukowane funkcje radialnego rozktadu atoméw G(r).
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Rysunek 2. Zredukowana funkcja rozktadu radialnego atoméw G(r).

Na podstawie analizy otrzymanych WXnikéw mozna stwierdzi¢, ze
pierwsze maksimum ma warto$é r; = 1.45 * 10" m i odpowiada, w odniesieniu
do danych tablicowych (1.45 — 1.56) * 10" m., odlegtosci miedzy P — O. Drugie
maksimum wynosi » = 230 * 10™° m i jest poréwnywalne z odlegtoscia
miedzyatomowag miedzy Pb — O, (warto$¢ tablicowa wynosi 2.30 * 10 m).
N :pne maksima odnoszg sie do odlegtosci pomiedzy parami kationow
CieeriCh. Powyzsze poréwnanie wskazuje na fakt, ze wyniki otrzymane w
wykonanym doswiadczeniu mieszcza sie w przedziatach tablicowych, a wiec
dobrze opisuja struktury badanych materiatéw.

WNIOSKI

Badania strukturalne wykorzystujgce odpowiednie oprogramowanie
komputerowe do analizy danych do$wiadczalnych dostarczajg dodatkowych
informacji o budowie ciat statych. Otrzymane w wyniku obliczen funkcje dla
badanych szkiet pozwalajg na okreslenie prawdopodobnego utozenia atoméw w
ich strukturze i sugerujg architekture wiezby tych materiatow [4].
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