PROGRAMA POWDERCELL

1) Analisando um exemplo:

Clique em <File> + <Load> e escolha um arquivo de
exemplo (*.cel). Na tela, poderdo ser visualizados: a)
esquema da estrutura cristalina e b) uma simulacdo do
difratograma. Para visualizar os dados de entrada, clique
em <File> + <edit initial data>.

No esquema da estrutura:

- use as teclas de movimentacao localizadas a direita da
tela para girar a estrutura;

Na simulagéo do difratograma:

- Clique em <Diffraction> + <Experiment> para mudar o
intervalo angular mostrado;

- clique em <Diffraction> + <HKL list> para visualizar uma
listagem das reflexdes;

- cliqgue em <Diffraction> + <Load powder pattern> para
inserir um difratograma experimental e compara-lo com o
simulado. O arquivo experimental deve estar com a
extensdo (*.x_y) e apresentar duas colunas (2teta x
intensidade).

2) Inserindo uma estrutura nova:

Clique em <File>+<new>. Aparecera uma caixa, onde
devem ser inseridos os seguintes dados: space-group;
pardmetros de rede; ion (com elemento quimico); Wyck
(simbolo Wyckoff - ex.: 2a, 4c, 16h, etc.); posicdes
atobmicas (X,y,z); SOF (ocupacado - em geral, igual a 1); B
(fator térmico — considere igual a 1) e name (identificacédo

- pode ser qualquer). Clicar em OK. Recomenda-se salvar o
arquivo clicando em <File>+<Save>. No caso de duvidas,
consulte um exemplo.

Obs: Use ponto (.) para separar as casas decimais.

Exemplo: Er,0O3

Rede: cuUbica
Parametro de rede: a=10,547 A
Grupo espacial: | a 3 (#206)

Posi¢cbes atdbmicas:

atomo  posicéo X y z B(A?) S
Wyckoff (ocupacéo)

Er (1) 8b 1/4 1/4 1/4 1 1

Er (2) 24d 0.9646 0] 1/4 1 1

@) 48e 0.391 0.152 0.379 1 1

Obs: No programa, use ponto (.) ao invés de virgula (,)
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