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RESUMO

Neste trabalho foi desenvolvida e implementada uma interface gréfica
avangada para os programas de refinamento de estruturas cristalinas utilizando dados
de difragdo de raios X ou neutrons, DBWS-9807a e Size2003, os quais empregam o
Método de Rietveld. Inicialmente, redlizou-se um estudo dos programas atuais
analisando suas eficiéncias e deficiéncias. Também, foi realizado um estudo do cédigo
fonte dos programas de refinamento citados, almejando a incluséo de rofinas graficas
ho cédigo original. A partir destes estudos construiu-se algoritmos e estruturas de dados
especificos para a criag@o do programa M4, cuja implementacdo foi realizada na
linguagem Pascal, orientada a objeto, no dialeto Delphi. Para avaliagdo do programa e
na implementagdo de mesmo foram utilizados testes de verificagdo e vdlidacdo de
sofwares. Os resultados mostraram a eficiéncia da interface no controle dos programas
de refinamento. Estes também mostraram que a interface facilita o uso destes
programas por ser mais ergondmica e por pemmitir ac usudrio interagir e visualizar

graficamente os resultados durante o refinamento.



ABSTRACT

In this work we developed and implemented an advanced graphic interface for
the codes of refinement of crystalline structures. These codes use data of X-ray or neutron
diffraction, namely, DBWS-9807c and Size2003, which employ the Rietveld Method. initially
we carried out a study of the present codes in order to analyse their effectiveness and
deficiencies. We also carmied out a study of the source codes of the refinement programs
mentioned above, so to infroduce graphic routines in the original code. Based on such
studies, we constructed algorithms and structures of data specific for the creation of the
program M4, whose implementation was made in the object orientated Pascal
language, in the Delphi dialect. In order to evaluate the program and implement it we
used tests of verification and validation of softwares. The results showed that the interface
is efficient in controlling the refinement codes. Such results also showed that the interface
makes the use of such programs easier, because it is more ergonomic and it allows that

the user interacts and visualizes graphically the results during the refinement.
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3 INTRODUCAO

A partir da segunda metade do século 20 o desenvolvimento de técnicas e métodos de
difrac&do de raios X utilizando monocristais possibilitou a determinacdo da estrutura cristalina de
milhares de substancias. Porém, em um grande nidmero de materiais de interesse tecnolégico,
nao é possivel sintetizar ou obter monocristais de tamanho adequado para analise com raios X
utiizando o método de monocristal. Nestas condicdes a técnica de difracdo de p6 torna-se
necessaria.

Com o avanco tecnholégico, materiais policristalinos adquiriram grande importancia
cientifica e econdmica. Para que seja possivel entender e aperfeicoar as propriedades destes
novos materiais € necessario conhecer a sua estrutura cristalina. Por isso, nos ultimos 30 anos o
método de Rietveld passou a ser utilizado em quase todas as areas de pesquisa em novos
materiais.

O método de Rietveld € uma ferramenta poderosa para a obtencao de informacdes
estruturais em amostras policristalinas. Foi proposto por Hugo Rietveld (1967, 1969) e consiste no
ajuste de um perfil fornecido por um modelo Fisico-Quimico, ao perfil de um difratograma de
raios X ou de néutrons, obtido utiizando o método do p6. O método foi originalmente
desenvolvido para o refinamento de estruturas com histogramas de intensidades de difracéo
de neutron, obtidos utilizando um comprimento de onda fixo. Hoje este pode ser utilizado em
diferentes técnicas, tais como, a Difracdo de neutrons ou de raios X com comprimentos de

onda fixos ou variaveis.

O refinamento pelo método de Rietveld fornece informacdes sobre a estrutura cristalina
da amostra. As fases que compde a amostra devem ser determinadas por outros métodos.
Estes métodos devem fornecer os parametros de rede e a simetria que descrevem o material,
estes s&o entdo ajustados com excelente precisdo. Para determinar estes parametros, mesmo
perfis com muitas sobreposicdes de picos podem ser utilizados, ndo sendo necessario qualquer

procedimento preliminar para determinar o fator de estrutura.

Estas caracteristicas permitem que mais de uma fase possa ser analisada
simultaneamente. Isto possibilita a determinacdo da proporcao entre as fases que compdem a
amostra (HILL and HOVARD, 1987), incluindo os compostos que estdo amorfos no momento da
medida. Também é possivel determinar a estequiometria do material, os parametros de
vibracao anisotrépicos dos atomos, o tamanho médio dos cristalitos, a micro deformacédo da

rede e a orientacao preferencial da amostra (RIETVELD, 1969).

O método € utilizado na industria de eletro-eletrbnicos no estudo de semicondutores,

capacitores, varistores e materiais magnéticos (SRITI et al., 2001). Na industria petroquimica no
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estudo de zedlitas e de catalisadores (WANG et al., 1999). Ademais, € empregado tanto na
determinac@o da estrutura cristalina de 6xidos de metais (KIRIK et al., 2001; SUGIMOTO et 4,
1999; CORRADI et al., 2001; HEIBA et al., 2002) como de compostos organometalicos
(MASCIOCCHI et al., 2002). Também é utilizado no estudo de complexos inorganicos (ARMOLD
et al., 2002), eletrodos de células eletroquimicas (DINAMANI et al., 2001) e no estudo de novos
materiais para baterias (ROWSELL et al., 2001). Na geologia € indispensavel no estudo de
minerais e solos (BISH et al., 1997), bem como na arqueologia (WALTER et al.,, 1999), em
polimeros (KOHNKE et al., 2002) e no estudo de biomaterias (TORAYA et al., 2002).

O processo de refinamento € complexo e nao linear, podendo ser necessario que o
usuario controle em casos extremos mais de 500 variaveis. Estas caracteristicas implicam
obrigatoriamente no uso de um programa de computador. Os modelos mateméaticos que dao
suporte ao método de Rietveld evoluiram na ultima década. Novas funcdes de perfil, novos
tratamentos estatisticos para a radiacdo de fundo, novos corregcdes da anisotropia e da
assimetria dos picos hoje estao disponiveis. Com esta evolugdo, os softwares desenvolvidos na
década de 80 tiveram que ser atualizados.

O primeiro programa a utilizar o método de Rietveld foi o RCN T419 (RIETVELD, 1968). Ele
representa a primeira geracao dos programas que implementaram o método de Rietveld.
Nesta geracdo 0s recursos computacionais eram extremamente limitados. O programa |é
apenas alguns arquivos que contém o difratograma experimental e informacdes sobre os
parametros do modelo. Com estas informacgdes é feito o refinamento utilizando o Método dos
Minimos Quadrados. Esta geracdo foi responsavel pela divulgacédo e difusdo do método na
comunidade cientifica.

A partir da experiéncia adquirida com a primeira geragcao o método de Rietveld foi
melhorado. Novos recursos matematicos foram adicionados como novas funcdes que
permitiram a aplicacdo em uma gama maior de amostras. Com a inclusdo de novos recursos
computacionais foi implementada a segunda geracao de softwares. Fazem parte desta
geracao os programas DBWS (YOUNG et al., 1995), FULLPROF (RODRIGUES-CARVAJAL, 1990),
GSAS (LARSON, 2000; TOBY, 2001) e RIETAN (IZUMI and IKEDA, 2000). Esta geracao implementou
a potencialidade maxima do método. Para isso, foram necessarios programas
complementares como editores de texto, visualisadores de difratogramas e de mapas de
densidade eletronica.

O programa de computador DBWS € uma das codificagcdes mais confiaveis do método
de Rietveld. O desenvolvimento do programa foi iniciado em 1979 (WILES e YOUNG, 1981) e
desde entdo vem sendo atualizado continuamente (YOUNG et al., 1995, 1998).

Neste estudo deu-se andamento a atualizacdo do DBWS-9807a utilizando a versao mais
atual e brasileira Size2003 desenvolvida pelo Prof. Dr. Carlos de Oliveira Paiva Santos. Uma
deficiéncia do programa DBWS €& n&ao possuir mecanismos proprios para manipular e visualizar
os difratogramas e os pardmetros do método. Outro aspecto que merece destaque € a
necessidade de anexacdo ou atualizacdo de algumas funcbes do modelo. O DBWS foi

implementado em Fortran 77 possuindo mais de 10000 linhas de cdédigo. Devido a esta
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complexidade, foram desenvolvidos rotinas e um sistema de visualizagcdo dos dados que
melhoram a interagdo com o usuario. A face grafica para o DBWS é uma interface entre o
programa DOS e o ambiente grafico dos novos sistemas operacionais. Esta interface é o foco
central desta dissertacao.

A proposta da interface grafica desenvolvida foi suprimir parte destas deficiéncias.
Simultaneamente realizou-se um estudo da estrutura de implementacdo do DBWS
preparando-a para uma nova implementacdo. Para tanto, foi considerado um novo
paradigma para o projeto, incluindo testes rigorosos dos algoritmos e de suas implementacdes,
tanto para as rotinas de calculo quanto para o seu desenho. No projeto assim como para os
testes de funcionalidade dos componentes graficos do sistema da interface foram utilizadas
técnicas de Visualizacdo de Dados Cientificos. A utilizacdo destas técnicas permitiu a criacao
de um software mais ergondmico. O uso do software concentra os esforgcos do usuario no

método de Rietveld liberando-o de operacgdes repetitivas e mecanicas.

3.1 0 METODO DE RIETVELD

O método de Rietveld (RIETVELD, 1969) consiste do ajuste do perfii de difracao
experimental a um perfil tedrico fornecido por um modelo Fisico-Quimico. O ajuste é realizado
minimizando a diferenca numérica entre os dados experimentais e os dados da funcao de
modelo. A funcéo a ser minimizada é mostrada na Equacéo 1, onde N representa o nimero

de pontos medidos no difratograma, YO representa o difratograma experimental, YC o

difratograma teérico, b é a contribuicdo da radiacéo de fundo, C um fator de escalae W o

peso. Para o método de Rietveld W é mostrada na Equacao 2.

Equacgéao 1 - Funcéo a ser minimizada no método de Rietveld. A variancia de YyO.

o -Solin o (e

i=1
Equacédo 2 - O peso de cada ponto.

W; = (yoi )_1

Para minimizar M, normalmente é utilizado o Método dos Minimos Quadrados. Porém, é

possivel utilizar outros algoritmos como o Método da Maxima Entropia (BRICOGNE, 1998),
Algoritmos Genéticos (CCP14-GENETIC ALGORITHMS, 2004) e o Método Monte Carlo (CCP14-
MONTE CARLO, 2004).
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No programa DBWS e seus descendentes a Equacao 1 é reescrita na forma apresentada
pela Equacédo 3. A mudanca suti em b implica em uma grande alterac&o no algoritmo do
software. Note que agora a radiacdo de fundo ndo é retirada da intensidade observada, e
sim somada a intensidade calculada, permitindo assim, o refinamento do background durante

o refinamento.

Equacéo 3 - Funcdo a ser minimizada no DBWS.

" Z{y (]

i=1 yoi

O difratograma tedrico é fornecido pela Equacao 4. Nesta funcao a intensidade de cada

ponto YC, é avaliada. Nela G, representa a fungéo de perfil e |, é a intensidade integrada
calculada para a k-enésima reflexdo. |, é formada pela multiplicacdo de fungdes que
calculam o fator de estrutura, o fator de Lorentz e a orientagdo preferencial. A funcéo G,

define o perfil da reflexdo centrada em K e é normalizada de forma que seu valor integrado
sobre todo o perfil seja unitario. A somatoéria inclui todas as reflexdes que contribuem

significantemente para YC e é aplicada sobre todos os pontos do difratograma.

Equacéao 4 - Modelo para intensidade de cada ponto em um difratograma tedrico.

YyG :zlkGik
K

Em uma situacgdo ideal G, ¢é unitario e a intensidade do ponto é fornecida pela

intensidade da difracdo dos planos (hkl) que difratam no ponto I. Em medidas reais fatores
como a colimacao imperfeita do feixe, tensdes na amostra ou variagdes no tamanho dos
microcristalitos causam o alargamento em 26 no pico de Bragg e a funcéo de perfil descreve

este alargamento.

Afuncédo G, pode ser descrita como uma distribuic&o probabilistica. Uma fung&o possivel
€ mostrada na Equacéao 5, onde N representa o nimero de eventos possiveis, X o ponto onde
um evento pode ter sucesso, P é probabilidade de sucesso e ( é a probabilidade de
insucesso. Como os termos N, P e ( sao dificeis de serem descritos em um modelo Fisico-

Quimico e o numero de fétons difratados, ou seja, o nimero de eventos € muito grande, a

Equacédo 5 pode ser reescrita na forma mostrada na Equacéao 6 (BOAS, 1983).
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Equacéo 5 - Funcéo de distribuicdo binomial de probabilidade.

n
F(x) =()Jpxq”‘*

Equacéao 6 — Distribuicdo normal ou gaussiana.

~(x=np)?
e 2npq

1

J27npg

sendo o termo H k alargura de pico exatamente na metade da altura maxima - FWHM e

f(x) =~

substituindo este termo na Equagéao 6, eliminam-se os termos N, P e (. A equagao resultante

destas operag6es normalizada € apresentada na Equacéo 7.

Equacéo 7 - Funcéo de perfil gaussiana.

4In2

_ 2In2°%° {*kaz(wi—zek)z}

Gik (9) - H—\/;e

Uma outra equacdo possivel para a Equacao 5 é a funcao de Lorentz, mostrada na

Equacéo 8.

Equacéo 8 - Funcao de perfil lorentziana.

L (6)= HkZ\/; (H:kz(zlaa - 26, )z]

Equacéo 9 - Equacao da largura a meia altura - FWHM.

H/ =U tan*6#+V tan@+W +CT cot’* &

No método de Rietveld Hk € descrita por uma funcdo analitica com parametros

refinaveis. Nela os parametros U, V, W, Z, X e Y s&o influenciados pelas caracteristicas fisicas
da amostra que provocam o alargamento dos perfis dos picos. Conseqlientemente, modelos
que calculam o tamanho dos microcristalitos e a microdeformagdo na amostra
necessariamente irdo utilizar estes parametros.

O método de Rietveld ndo determina a estrutura cristalina do material sendo um método

de refinamento de uma estrutura conhecida. Na Equacao 10 é apresentada a equacao que
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descreve a intensidade dos pontos do difratograma, assim como esta implementado no DBWS
(YOUNG et al., 1995). O vetor V representa os parametros fisicos, quimicos, matematicos e
computacionais do modelo. O método consiste em ajustar os parametros de V, tal que a

Equacédo 3 seja minimizada. A funcdo de controle do processo iterativo é mostrada na

Equacéo 11 e &V normalmente é calculada utilizando o Método dos Minimos Quadrados.

Equacao 10 - O modelo Fisico-Quimico.

ye, (V) = S, {Zsp{Z\FK,p(V)\Z.Gk,p(zep 20,5 )8, » (V).Ly o (7)-Py (V>}}+ b(¥)

Equacdo 11 - Equacédo do processo iterativo de refinamento.

Vnovo = Vantigo + W

Na implementacgéo da Equagédo 10 temos que S; é uma fungéo que descreve os efeitos

da rugosidade superficial da amostra. A fungdo b descreve a radiagédo de fundo. Cada fase
gue compde a amostra € descrita por um grupo de funcgdes. Para o atual modelo tem-se que

S, é o fator de escala de cada fase, F ¢é o fator de estrutura, G é a fungéo de perfil, As

descreve a assimetria dos picos, L contém o fator de Lorentz e o fator de polarizacdo e P é
uma funcao que descreve a orientacado preferencial.

Na Figura 1 esta indicada a estrutura l6gica do método de Rietveld. Esta é a estrutura
minima de uma implementagcdo do método e atualmente o algoritmo base de todos 0s
programas da segunda geracao.

A etapa 1 indica a obtencdo dos dados experimentais, hormalmente da leitura de
arquivos. Na etapa 2 o difratograma experimental é previamente analisado. Esta analise é
feita pelo usuario e determinada a fungdo G mais adequada para a amostra. Também é
verificado se a qualidade dos dados permite a aplicagcdo do método e quais 0s primeiros
parametros que serao refinados. Na etapa 3 sdo iniciadas as funcdes e suas derivadas. Nos
softwares mais modernos s&o criados os ponteiros, as fungdes e 0os objetos que serdo utilizados
na etapa 4. Nesta etapa, o vetor & é calculado em um processo iterativo minimizando a

Equacéao 3.
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Figura 1 - Estrutura para implementagdo do método de Rietveld.

O método possui critérios para averiguar a qualidade do refinamento. Os indices
indicados na Equacao 12, Equacao 13, Equacao 14 e Equacao 15 sao atualmente utilizados.
Na Equacao 12 as reflexdes calculadas s&o comparadas as observadas. Na Equacao 13 e
Equacao 14 todo o perfil do difratograma tedrico € comparado ao perfil experimental, porém,

na Equacdo 14 a comparagdo € ponderada, pois 0 peso indicado na Equagdo 2 é

considerado. Na Equacédo 15 N, é o nimero de termos do vetor &V, esta equagéo estima o
melhor valor possivel para R, . Um refinamento de &V é considerado excelente quando R,

estd numericamente préximo de R, .
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Equagao 12 - Ry fator de Bragg.

M
> |10, —1Ic,|
RB — k=1 -
> lo,
k=1

Equagédo 13 - Rp indice de pefrfil.

N
Z|y0i _yCi|
Rp — i=1 T

Equagéo 14 - Rwp indice do perfil ponderado.

N

> wi(yo, - y¢, )’

R — i=1 _
Zwi yoi2
i=1

wP

Equacédo 15 - Re valor estatisticamente esperado para o Rwp .

n | N=N;

e N )
2 w,yo,
i=1

3.1.1 Vantagens do método de Rietveld

Algumas vantagens do método relatadas na literatura (OLIVEIRA, 1998) sdo:

Permite a analise simultanea de varias fases presentes em uma amostra;

Avalia precisamente os parametros de rede, mesmo quando ocorre uma severa
superposicao de picos no difratograma;

Permite refinar os parametros de deslocamento anisotropicos e isotrépicos dos atomos;
Realiza a analise quantitativa das fases presentes na amostra sem a necessidade de
um padréo interno ou de uma curva de calibracéo;

Determinacéo da proporcéo de amorfo na amostra se um padrao interno for utilizado;

Permite a determinacao do tamanho médio de cristalito e micro-deformacdes na rede;
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= O método permite considerar a orientacao preferencial de diferentes planos (hkl);
= Possibilidade de determinar a relagcdo estequiométrica dos componentes do material

estudado.

3.1.2 Problemas com o método de Rietveld

A eficiéncia do método de Rietveld é indiscutivel. Esta € uma das causas do seu sucesso
nos dltimos 35 anos. Porém, podem ocorrer falhas no processo de refinamento (WILSON, 1995).
Os novos softwares possuem rotinas especificas para estes topicos. Estas rotinas sdo atualmente

as mais ativas no processo de desenvolvimento dos programas da segunda geracao.

3.1.2.1 Identificacao das fases

O primeiro passo no processo de refinamento é a identificacdo de todas as fases que
compdem a amostra. Esta € uma etapa critica do processo. O método € o processo de
refinamento dos pardmetros do modelo. Se o refinamento for iniciado com valores muito
distantes dos valores corretos, este hormalmente resulta em uma divergéncia dos parametros
de V ou os parametros sdo ajustados para falsos minimos. Normalmente, valores de falsos
minimos ndo fazem sentido fisico-quimico, mas o método ndo garante que isto ocorra. Se 0s

parametros como posicoes atbmicas e simetria estiverem incorretas, as variaveis mais sensiveis

como 0s parametros de Hk estardo incorretos. Isso levara o usuario a uma interpretacao

deficitaria ou incorreta.

3.1.2.2 Funcdes de perfil

A funcdo correta a ser utilizada varia com a natureza da técnica experimental ou com
a natureza da amostra. Um gama enorme de funcdes de perfil esta disponivel (WILES, 1982),
mas nem todas sao satisfatérias para experimentos com raios X.

A primeira geracdo de programas utilizou fungdes gaussianas e lorentzianas. Além de
polinédmios e séries de funcdes lorentzianas, a funcdo que melhor se aproxima ao modelo da

Equacdo 5 é a funcdo de Voigt, mostrada na Equacdo 16 (LANGFORD, 1992), que é a

convolugéo da Equacédo 7 com a Equacéo 8. Nela S representa a largura total do pico, £, a
contribuigdo lorentziana, f; a contribuicdo gaussiana da largura total do pico e erf é a

funcé&o erro mostrada na Equacéo 17.
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Equacéo 16 — A funcéo de Voigt.

_ﬁ X—X\/;+iﬁl‘2— _-X\/;+iﬂL
I(x)_[ﬂGjIOReep [ﬂe ,BG\/;] 1 erf( (ﬁe ﬂG\/;B

Equacéo 17 - Funcéo erro.

erf (x “du

=L

Entretanto, devido as limitacdes dos equipamentos da década de 80 do século 20 e a sua
complexidade da Equacao 16, novas funcgdes analiticas foram desenvolvidas a partir da
equacao de Voigt. Esta série € chamada de funcdes de perfil pseudo-Voigt (HASTINGS, 1984;
THOMPSON, 1987), Equacéao 18. Elas possuem as caracteristicas desejaveis da fungéo de Voigt,
no entanto sdo mais simples para serem utilizadas em softwares. Atualmente sado as mais

utilizadas nos programas da segunda geracao.

Equacéo 18 - Funcéo pseudo-Voigt Thompson-Cox-Hasings.

PVyeyz,, = (1.36603q —0.4771q7 +0.01164° )L, + L (L.36603q —0.4771q° +0.01164° )G,

Equacéo 19 - Termo misturador da funcéo pseudo-Voigt.

Equacéo 20 - Equacao de FWHM para Thompson-Cox-Hastings pseudo-Voigt.

5 4 3 2 2~ 3 4 5\0-2
H, = ([s° +2.69269T ‘G, +2.428431,°T, * +4.47163T’T,* +0.07842T, T, * +T,°

Equacéo 21 - Componente gaussiano da pseudo-Voigt Thompson-Cox-Hasings.

1

rez[Utan29+Vtan9+W+ Zz J
cos® g

19



Equacéo 22 - Componente lorentziano da pseudo-Voigt Thompson-Cox-Hasings.

I =Xtand+

cosd

3.1.2.3 Background

O ajuste incorreto da radiacao de fundo pode levar a distorcdo no refinamento pelo Método
de Rietveld. A radiacdo de fundo é determinada utilizando as regides do difratograma livres
de picos de difracdo. Para permitir uma melhor determinacdo da forma da radiacdo de
fundo, para o seu ajuste tém sido usadas funcdes que considerem todo o perfil do
difratograma. Atualmente sao utilizados polindmios, modelos fisicos (RIELLO, 1995) e polindmios

de Legendre.

3.1.2.4  Orientagéao preferencial

No processo de sintese de uma substancia, os cristalitos podem se arranjar no espaco
seguindo uma direcdo preferencial. A consequiéncia no perfil de um difratograma sera que as
difracdes de planos especificos hkl terdo uma probabilidade maior de ocorrer. Assim, a
intensidade medida para estes picos sera maior.

Para as amostras onde nado é possivel mudar a forma de preparacao, para evitar este

efeito a Equacéo 4, yC, devera corrigir a intensidade dos picos com orientagdo preferencial.

Todos os programas da segunda geragao possuem este recurso implementado.

3.2 VALIDACAO E VERIFICACAO DE SOFTWARES

A utilizacdo de softwares cientificos tende a ser uma “caixa preta” para o usuario final, o
gue é extremamente indesejavel. As pessoas que desenvolvem os modelos fisico-quimicos ndo
sdo as mesmas que desenvolvem os softwares. Isso tende a deixar partes dos softwares
obscuras e de dificil utilizagdo. O usuario deve considerar o software cientifico como uma
ferramenta de laboratério semelhante a uma bureta ou uma pipeta. O uso correto levara a
obtencdo de dados confiaveis e o uso incorreto levara a uma conclusao questionavel. Esta
premissa também se aplica ao desenvolvimento do software. Por isso, no seu desenvolvimento
incluiu-se o conceito de qualidade do software.

Este tema parte do principio de que nao ha software isento de erros. Neste caso,
atividades durante o projeto de desenvolvimento sdo necessarias para identificar e se possivel
excluir os erros do software. Nota-se que estes testes devem ser feitos em todas as etapas de

desenvolvimento. No inicio do projeto, no desenvolvimento dos algoritmos, na implementacao
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dos algoritmos, no produto final obtido e depois que programa € liberado para o usuario
comum. Estas atividades séo elementos de um tema das Ciéncias da Computacdo chamado
Verificacao e Validacéao.

O conjunto de atividades que garante que o software programe corretamente uma
funcao especifica € chamado de Verificagdo e o conjunto de atividades que garante que o
software obedece as exigéncias do projeto € chamado de Validacgao.

Como exemplo, os testes para verificar se a Equacao 7 estd sendo calculada
corretamente pelo computador sdo testes de verificacdo. Neste caso, os testes de validacao
avaliariam em qual situacao a Equacao 7 é correta. A funcao de perfil Gaussiana, Equacéao 7,
é permitida para refinamentos que utilizem feixe de néutrons, mas a validagcdo do programa
ndo deve permitir que esta funcao seja utilizada no refinamento de difratogramas obtidos com
raios X.

O esquema da Figura 2 apresenta um quadro geral do conceito de Garantia da

Qualidade do Software.

Revisdes técnicas
formais
Métodos de
engenharia Medicdo
do software
Qualidade
Padrbes .
e Procedimentos . Atividades
Garantia da de teste
qualidade do
software T

Figura 2 — Controle de qualidade.

Neste esquema, os métodos de engenharia de software correspondem a base sobre a
qual a qualidade é construida e cujas etapas sao: a analise, o projeto, a documentacao, os
algoritmos, a criacao dos tipos abstratos de dados, a implementacédo e a manutencao. Cada
uma destas etapas deve ser testada usando padrbes e procedimentos previamente
escolhidos. Estes testes referem-se as revisdes técnicas formais e a medicéo. Todas estas etapas
sao realizadas usando normas técnicas e uma filosofia de qualidade total.

As atividades de teste s&o:
= Testes de unidade: concentra-se em cada unidade do software, de acordo com o que
€ implementada no cédigo fonte. Cada moédulo é testado individualmente garantindo

gue este funcione adequadamente;
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Testes de integracdo: concentra-se no projeto e na construcdo da arquitetura do
software. Verifica se os moédulos ao serem montados ou integrados formam o pacote
do software desejado;

Testes de validacao: os requisitos estabelecidos como partes da analise de requisitos do
software sao validados em relacao ao software que foi construido;

Testes de sistema: o software e outros elementos do sistema sédo testados como um
todo. A integracéo como sistema operacional e outros softwares séo testados;

Testes de alto nivel: os critérios de validacdo estabelecidos durante a analise de
requisitos sdo testados. Se todos 0s elementos combinam-se adequadamente e se a
funcdo e o desempenho global do sistema foram conseguidos. Estes testes séo a etapa

final do processo. Para o usuario um programa em teste nesta etapa é identificado

como uma copia beta.

3.3 TEORIA DA VISUALIZACAO DE DADOS CIENTIFICOS

No estudo dos softwares que utilizam o método de Rietveld um fato ficou claro. Durante o

processo de refinamento de Rietveld é importante a forma como os dados sao mostrados ao

usuario. A Figura 3 mostra a diferenca da visualizacdo de um programa da primeira geracao

para um da segunda geracdo. Nota-se evolugdo quanto a melhoria da visualizacdo dos

dados. Assim, este fato implica na necessidade de utilizar técnicas e conceitos de visualizagcao

de dados cientificos no projeto da interface grafica.
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Figura 3 - Visualizacdo de um difratograma. Evolugcdo da primeira & segunda geracao.

Desde o inicio da humanidade a imagem tem sido usada como uma ferramenta poderosa

de comunicacao. Seu sucesso € devido a habilidade de mostrar grandes quantidades de

dados como imagens que, consequentemente, serdo lidas por uma sensacdo humana

poderosa, a visao (LOPES, 1999). No cérebro humano mais de 50 % dos neurbnios sao

dedicados ao processo sinérgico da visao.
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A visualizagdo € essencial para interpretar dados em muitos problemas cientificos. A
transformacéo de dados numéricos em uma representacdo visual € muito mais facil seu
entendimento para os seres humanos, a criacao de uma imagem mental para a solucdo de
um problema é entdo mais rapida. Com o aumento da interdisciplinaridade a partir da ultima
década, tornou-se um ponto crucial que cientistas de diferentes areas compartihem
conhecimento. Em tais situacdes € muito dificil para especialistas de areas distantes analisarem
enormes tabelas de dados.

Os computadores atuais realizam uma quantidade de operacdes numéricas gigantesca,
possibilitando a simulacdo de modelos e a filtragem de dados. Ademais, o cérebro humano
tem uma enorme habilidade no reconhecimento de padrbes, formas, estruturas e anomalias.
A visualizacdo de dados cientificos € um componente primordial de tarefas que envolvem a

combinacao da interpretacdo e manipulacédo de dados e modelos cientificos.

3.3.1 O conceito de Visualizacdo de Dados Cientificos

A visualizac&o de dados cientificos é o uso de graficos de computador para criar imagens,
sons e animacdes que ajudem na compreensdo de dados numéricos e na representacao de
conceitos ou modelos cientificos.

A visualizacdo é mais do que um método de computacdo. E um processo de
transformacdo da informagdo para uma forma visual, permitindo ao usuario observa-la e
compreender os fendmenos que originaram os dados. A apresentacdo visual resultante
permite ao cientista ou engenheiro perceber visualmente caracteristicas que estdo nos dados,
mas que sao necessarias para tarefas de exploracdo e analise (MENDONCA, 2001). A
visualizagdo cientifica é o processo de explorar dados, a fim de ganhar em perspicacia e
entendimento.

Embora esta ndo seja uma idéia nova, ganhou novo significado e importancia nos ultimos
anos. Quanto mais a nossa sociedade torna-se dependente do computador e da multimidia,
maior a importancia que o papel da visualizacao dos dados cientificos adquire. Existem varios
exemplos que confirmam esta tendéncia. Como exemplos podem ser citados as técnicas
médicas para representacao tridimensional de partes do corpo humano, baseadas no
processamento de imagens de ressonancia magnética, permitindo analisar, por meios nao
evasivos, 6rgaos vivos. E possivel analisar dados ambientais como os tornados, as correntes do
oceano, o aquecimento global e a camada oz6nio, além da possibilidade de gerar mapas
cartograficos detalhados com dados geoldgicos e geograficos. A Figura 4 ilustra como a
visualizacao facilita a deteccédo de padrdes. No lado esquerdo da figura sdo representados 0s
atomos de Au, Ag e Zn de uma liga ternaria. Todos os atomos estdo na posicao correta na
cela cristalografica. No lado direito da figura o atomo de ouro possui um erro na posiGao.
Nota-se que a diminuicdo da simetria € detectada quase que instantaneamente por um ser

humano. Enquanto que a andlise de uma tabela levaria alguns minutos.
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Figura 4 — Erro na posicao atbmica do Au na liga Ag-Au-Zn.

3.3.2 Caracteristicas da Visualizacao de Dados Cientificos

As caracteristicas importantes de visualizagao sao:
= Dimensionalidade dos dados;
= Transformacao dos dados;

= |nteratividade.

A dimensionalidade dos dados refere-se a quantas dimensdes sdo necessarias para que o
grafico seja criado. Tipicamente os graficos sdo em 2 ou 3 dimensdes. Também pode ser
considerado como dimensdes o som associado a um grafico e animacgdes. A
dimensionalidade € a primeira caracteristica a ser considerada no projeto de um componente
de visualizacdo. O aumento da dimensionalidade implica em um aumento fatorial na
capacidade computacional exigida, tanto relativa ao calculo quando ao uso da memoaria.

O processo de gerar a visualizagcdo dos dados é uma transformacao. Uma matriz ou vetor
com dados é transformado em elementos graficos. Neste, nenhuma informacao deve ser
incluida e se possivel nenhum dado deve ser perdido ou muito menos distorcido, a precisao do
processo deve ser considerada.

A precisao é um aspecto freqliientemente ignorado em visualizacdo. Todo dado cientifico
gerado ou medido possui um erro. Estes erros devem ser considerados quando o processo de
visualizacdo € iniciado. Nao levar estes aspectos em consideracdo pode afetar a

credibilidade e a validade da analise cientifica.
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As técnicas de visualizacao de dados cientificos possuem limites. Os graficos gerados irdo
distorcer parcialmente os dados originais. Estas caracteristicas em conjunto com 0s erros
experimentais, implicam em limites para os paradigmas dos softwares que utilizardo a técnica.
Os graficos gerados serdo processados pela visdo humana, conseqiientemente a
compreensao estara sujeita a estrutura cognitiva da pessoa a qual o projeto é destinado. O
fator desafiador € criar formas de visualizacdo de dados cientificos, que estejam em
conformidade com estes paradigmas e com o0s limites de precisdo aceitaveis pela

comunidade cientifica.

3.3.3 Fases que compdem o processo de Visualizacéao de Dados Cientificos
O processo de visualizagdo de dados cientificos € mostrado no Algoritmo 1. Neste
algoritmo, séo considerados como dados toda informacéo obtida de um experimento e ou

através de uma simulacdo com um modelo teérico.

Experimentos

Simulacao <

DADOS Usuario

Feedback

4 4

> Filtragem B Mapeamento —» Renderizagcdo [—

Algoritmo 1 - Processo de visualizagdo de dados cientificos.

O processo de visualizacao é dividido em quatro fases (KOUTEK, 2003), descritas a seguir:

= Simulacao: obtencdo de dados ou de resultados de simulagdes numéricas ou dados
de medidas experimentais;

= Fjltragem e selecéo: as regides relevantes dos dados obtidos na etapa anterior s&o
selecionadas. Nesta fase pode ser realizada uma selegcdo estatistica dos dados, a
fitragem de ruidos, um alisamento ou a interpolacdo dos dados. Contudo, a nova
matriz de dados € utilizada apenas para gerar a visualizacao. Os dados originais devem

ser mantidos intactos;
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= Mapeamento: os dados sdo transformados em elementos graficos primitivos como
pontos, linhas, superficies ou icones. Nesta etapa também sdo calculadas as
propriedades destes elementos primitivos como cor, textura, ou opacidade. A partir
desta fase as implementacdes de algoritmos de visualizagdo de dados cientificos sao
extremamente dependentes do equipamento utilizado;

= Renderizacdo: os elementos primitivos gerados no mapeamento sdo utilizados para

gerar imagens e entdo estas sdo exibidas na tela. Esta € a etapa mais custosa para um
software, tanto no desenvolvimento quanto no consumo de recursos dos
equipamentos.

Saber avaliar todo o processo de visualizagdo é importante. Uma forma de visualizagcao
pode ser 6tima para um tipo de dados, mas muito ruim para outro. Normalmente os
componentes graficos devem ser projetados especificamente para cada tipo de dado,
considerando a teoria do modelo cientifico em estudo e as técnicas de visualizacdo de dados

possiveis.

3.34 Técnicas de Visualizacdo de Dados Cientificos

Existem varias técnicas disponiveis hoje. Aqui foram selecionadas as mais utilizadas como
modelos Fisico-Quimicos:

= Tabela de cores: uma técnica bastante comum para visualizacdo de dados escalares
consiste em associar uma tabela de cores, usando os valores escalares como indice
para a tabela. A tabela € um vetor de cores na forma RGB, e esta associada a um
intervalo de variagado definido por um valor minimo e um valor maximo;

= Tracado de particulas: mostra o rastro de particulas dentro de uma matriz
tridimensional. E muito utilizado em astrofisica e campos vetoriais;

= |solinhas ou mapas de contorno: esta técnica consiste em tracgar isolinhas de valor
constante sobre uma superficie. Esta técnica é muito utilizada em campos magnéticos
e para visualizar densidades eletrénicas. A geracao de isolinhas requer alguma técnica
de interpolacdo, a qual depende da organizacdo dos dados. A vantagem é a
possibiidade de identificacdo de estruturas nas medicées ou simulacdes. A
desvantagem é a perda de parte da informacgéao relativa ao conteudo do conjunto de
dados, que estdo fora dos valores selecionados para a interpolacao. Além disto, nem
sempre os dados podem ser descritos em termos de superficie, como no caso de
objetos amorfos ou densidades eletrbnicas em estruturas mais complexas;

= Mapa de texturas: consiste em transformar uma superficie de duas dimensdes, a
textura, em um objeto de trés dimensdes. A vantagem é que objetos pequenos ou
pouco definidos sdo mostrados. A desvantagem € o alto custo computacional, todavia

menor que o da técnica de DVR;
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= DVR-Direct Volume Rendering: as técnicas de DVR permitem a renderizagcédo direta de
conjuntos de dados em 3 D. E na teoria a melhor técnica, pois € a que melhor se
aproxima da estrutura cognitiva dos seres humanos. Outra vantagem é que objetos
pequenos ou pouco definidos sao mostrados. A desvantagem € o0 custo
computacional alto. Uma das técnicas mais usadas € o Ray Casting (POVRAY, 2004).
Nela séo disparados raios que atravessam o volume de dados em linha reta coletando
informac6es como cor e opacidade. Este raio para quando atinge o fundo do volume
de dados, ou quando a opacidade acumulada atinge o valor maximo. S6 sao

processados os raios que geram uma imagem para o olho humano.

Na Figura 5 sdo mostradas diferentes formas de visualizagéo da estrutura cristalina do TiO2
na fase anatase. Na Figura 6 sdo apresentadas exemplos de diferentes técnicas visualizando a
estrutura do quartzo. Em cada imagem uma caracteristica da estrutura é destacada, a
posicado dos atomos, os poliedros e esferas de coordenacdo. Da Figura 7 a Figura 8 é

visualizado o orbital LUMO da molécula de aspirina.

Figura 5 - Visualizac¢6es da estrutura do TiO2, fase anatase.
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Figura 7 - Isolinhas da densidade eletronica do orbital LUMO da aspirina.

Figura 8 — DVR : Ray Casting do orbital LUMO da aspirina.
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4 DESENVOLVIMENTO

4.1 PROPOSICAO

O objetivo deste estudo foi investigar as modificacdes necessarias para atualizar os
programas de computador DBWS-9807a e Size2003, além de determinar qual a melhor
linguagem de computador para implementar a interface e as alteracdes no DBWS. Com base
neste estudo, projetar e implementar uma interface grafica para o DBWS. A seguir, testou-se o
novo software utilizando técnicas de validacdo de software com énfase em Ciéncia dos

Materiais.

4.2 MATERIAL E METODO

A linguagem montadora utilizada foi Pascal no dialeto Delphi ©. Para esta linguagem foi
utilizado o ambiente de desenvolvimento Delphi 6.0 Borland ©. A escolha desta linguagem
baseou-se parcialmente os critérios listados em 4.2.1. Para a analise do programa DBWS foi
usado o cdédigo fonte original. Para os testes com a interface foram empregadas as versdes
compiladas DBWS-9807a e Size2003. As maquinas utilizadas para o desenvolvimento e testes
foram um Pentium Il 500 MHz com 256 Mbs/RAM disponiveis no LabCACC, Laboratério de
Analises Cristalinas e Cristalograficas do Instituto de Quimica da UNESP de Araraquara.

Nos testes de validacao foram utilizados os sistemas operacionais Windows 98© segunda
edicao, Windows Me, Windows 2000© e Windows XP ©. Os testes com sistema operacional
Linux utilizaram o Kernel 2.2 e 2.4 em ambiente Debian 3.0 r1 e RedHat © 6.0 . Os compiladores
e editores utilizados no Linux foram os fornecidos pelo projeto GNU.

Tanto para o ambiente Windows© quanto para o ambiente Linux nhenhuma configuragcao
adicional de equipamentos ou de programas foi utilizada. Utillizaram-se as configuracdes
normalmente disponiveis para usuarios normais, nao desenvolvedores.

Os testes com amostras reais foram realizados para difratogramas de amostras de LaBs €
CeO., obtidos com amostras padrées.

O projeto dos algoritmos e estruturas da interface seguiu os paradigmas apresentados em
3.2, 3.3 e 4.2.2. Os testes de verificacdo e validacao foram feitos seguindo os conceitos e
estrutura l6gica apresentados no item 3.2.

A classificagdo nas andlises das linguagens montadoras e dos softwares que utilizam o
método de Rietveld foi organizada na escala de zero a dez. Zero quando o item ndo estava

disponivel ou muito ruim e dez quando satisfazia plenamente os critérios adotados. Nem todos
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os itens puderam ser medidos metricamente. Alguns tiveram a classifcacdo baseada na
consulta de outros pesquisadores ou programadores.

Na apresentacdo do cdédigo fonte do programa somente o cabecalho das classes foi
apresentado. Seguiu-se o padréo sugerido pela Universidade de Berkeley, o qual sugere que
somente as partes relevantes para a discussdo devem ser mostradas. Nestas partes do texto,

para diminuir o espaco ocupado as partes menos relevantes foram retiradas e indicadas como

[.].

4.2.1 Critérios para a escolha da linguagem montadora

Normalmente a escolha da linguagem utilizada no desenvolvimento de um projeto é feita
de maneira muito rapida. Neste trabalho foi feito um estudo prévio para escolha da melhor
linguagem possivel. Este estudo foi possivel devido a enorme quantidade de programas para
desenvolvimento disponiveis e a informacao gerada por outras areas do conhecimento
humano como Ciéncia da Computacdo (NOWAK, 2002), Engenharia de software e
Matematica (CASTI, 2001). Tal estudo foi necessario para evitar que no futuro o cdédigo fonte
gerado neste projeto ndo possa ser utilizado por geracgdes futuras.

Estudos prévios (GERBER, 2002; STROUSTRUP, 2004) demonstram que 95% das escolhas de
compiladores sdo decididos por fatores comerciais e emocionais € ndo técnicos. Utilizando
parte destes estudos e a experiéncia dos membros do LabCACC, elaborou-se alguns critérios
para a escolha do compilador. Os critérios que foram utilizados sao:

= |egibilidade;

= Usabilidade;
= Confiabilidade;
-

Custo.

4211 Legibiidade

A lista de parametros para a escolha da linguagem foi construida de tal forma que, o
codigo fonte gerado possa ser melhorado ou corrigido faciimente nao apenas pelos atuais
desenvolvedores, como também, por outras pessoas no futuro.

= Simplicidade: € interessante uma linguagem de mais facil leitura e entendimento, ou

seja, a linguagem mais simples possivel. Porém, de forma que ndo comprometa 0s
outros itens de controle e que permita a utiizagcdo de técnicas orientadas a classes e
objetos;

= Ortogonalidade: indica como 0s elementos que comp8em a linguagem podem ser

combinados. Estas combinacdes devem ser as menores possiveis para evitar excecoes
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as regras de sintaxe da linguagem. Estas excecdes levam a erros légicos na
implementacao dos algoritmos, que sdo muito dificeis de serem corrigidos;

= Estrutura de controle: é desejavel que a linguagem possua estruturas de controle, como
“loops” e estruturas de repeticdes. E também estruturas de decisao, como “case” e “if”.
Neste parametro o conceito de programacao estruturada é fundamental e para este o
uso do comando “go to” é indesejavel. Como a interface foi desenvolvida para
ambiente grafico é necessario o uso de linguagens orientadas a objeto, por isso a
programacao estruturada é necessaria,

= Estrutura de dados: para um computador existem apenas numeros. Textos, imagens e
enumerac0des sao tratadas como listas de numeros. Para facilitar o desenvolvimento é
necessaria uma linguagem que tenha a capacidade de criar e abstrair tipos e
estruturas de dados complexos em forma legivel para o desenvolvedor;

= Sintaxe: analisaram-se como o0s elementos que compdem a linguagem causam
impacto na legibiidade do cédigo fonte. E também, quais linguagens permitem a
criacao de identificadores como, variaveis, procedimentos e fungdes com nomes

longos e qual a quantidade de palavras reservadas;

4212 Usabilidade

E a medida de qudo facil é usar uma linguagem para criar programas para um
determinado dominio. A maioria das caracteristicas que afetam a legibilidade também afeta
a usabilidade.

= Suporte a abstracao: permite a definicdo e o uso de estruturas e operacdes complexas
de tal modo que se possam ignorar seus detalhes de construcdo. A abstracdo é
essencial para que se possam tratar problemas de programacdo complexos. A
faciidade de criar abstragbes e o nivel de abstragcdo que uma linguagem permite
influencia a usabilidade. As abstracdes estdo relacionadas a processos (funcdes,
procedimentos, etc.) e a tipos de dados (estruturas, records, etc.). No conceito de
orientacdo a objetos, um objeto € uma abstragéo, tanto para dados quanto para
processos. O uso de abstracdes também afeta a legibiidade de um programa, ja que
identificar simplesmente uma abstracdo do que observar todos os seus detalhes facilita
a leitura;

= Expressividade: refere-se a facilidade de expressar computacées em uma linguagem.
Por exemplo, em C, o operador de incremento contador++ € mais conveniente do que
0 uso de atribuicdo com soma contador=contador+1;

= Disponibilidade de ambiente de desenvolvimento: foi analisado qual editor e quais
ferramentas especificas estdo disponiveis para linguagem e se existe um ambiente de

desenvolvimento rapido;
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Disponibilidade e acesso a bibliotecas: relaciona-se com a capacidade da linguagem
em acessar e utilizar as bibliotecas do sistema operacional;
Disponibilidade de ambiente de execucao: se depuracdo do programa pode ser feita

a medida que o programa é criado;

42.1.3 Confiabilidade

Considera-se um programa confiavel quando executa o que foi atribuido de modo

esperado, sobre quaisquer condicdes.

Seguranca: o0 cbédigo gerado €é confiavel. A implementacao do algoritmo
correspondera a estrutura légica do modelo;

Estabilidade do pacote: os programas fornecidos pelos criadores da linguagem séao
estaveis durante o uso;

Estabilidade do programa gerado: o cédigo gerado é estavel quando utilizado em
varias maquinas e por varios usuarios;

Qualidade da implementacdo de equacbes matematicas complexas: a
implementacao de fungbes matematicas e rotinas de calculo é confiavel. No caso de
desenvolvimento de softwares cientificos esta condigdo predomina sobre as demais;
Verificacdo de tipos e tratamento de excecodes: A habilidade de um programa de
interceptar erros em tempo de execucado e tomar medidas necessarias de corregao,

continuando a execucao;

42.1.4 Custo

N&o ha como utilizar um software sem um custo. Foi considerado o custo financeiro para

aquisicdo de copias e manuais, e o tempo dedicado ao aprendizado da linguagem. A

relacao custo beneficio de cada linguagem foi analisada.

Softwares: Qual o custo dos programas. Verificou-se se existe uma versao disponivel em
codigo aberto. Caso exista uma linguagem que esta sendo desenvolvida em cédigo
aberto é muito provavel que seja atualizada e mantida durante um grande periodo;
Treinamento: Foi testado qual o treinamento necessario para utilizar cada linguagem.
Foi verificado se a linguagem € ensinada nos cursos de graduacao de Fisica e Quimica
no Brasil;

Compilacao: Foram testados qual o tempo e os recursos de maquina necessarios para
compilar um programa;

Execucédo: Foram verificados o tamanho do arquivo do programa gerado, o consumo
de recursos do computador e a velocidade de execucgéao;

Manutencao: Foi analisado o qudao dificil € a manutencdo. Quais modificacdes sao

necessarias no micro do usuario para que os programas gerados possam ser utilizados.
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Até o inicio da década de 80 o desenvolvimento de softwares cientificos era baseado
totalmente em escrita de cdédigo (implementacdo). Com o desenvolvimento do
conceito de ciclo de vida de software, onde foram identificadas diferentes fases de
desenvolvimento como analise, projeto, implementacao e manutencao; a codificacao
foi colocada em um plano menor, dando-se maior énfase & manutencao, que envolve
correcao, extensdo e melhoramento do software;

= Tempo de desenvolvimento: Qual o tempo gasto na implementagdo dos algoritmos? E
desejavel o menor tempo possivel;

= Questdes legais de licenciamento de ambientes de execucgdo e programas criados:
Verificou-se questdes legais de licenciamento de ambientes de execucao e programas
criados? A licenca de uso do compilador impediria o uso da licenca do DBWS? Alguns
compiladores atrelam os programas gerados com eles as suas licencas. Dependendo
da licenca do compilador poderia ndo ser possivel distribuir a todos a interface criada
neste projeto. Analisou-se quais os compiladores que liberam a distribuicdo dos
programas gerados;

= Disponibilidade de material didatico, suporte e consultoria para uso da linguagem:
Considerou-se a disponibilidade de livros, tutorias e apostilas sobre a linguagem. A
quantidade de informacao necessaria para utilizar as modernas linguagens cresceu
exponencialmente nos Ultimos cinco anos. Hoje nas bibliotecas dos compiladores estdo
disponiveis milhdes de rotinas e milhares de classes e variaveis. Sem 0 acesso a
documentacéao destas bibliotecas uma linhagem potente pode torna-se inatil;

= Fatores politicos e culturais da universidade ou empresa: As politicas de compra de
equipamentos e de sistemas operacionais normalmente ndo sdo controladas pelos
desenvolvedores de programas cientificos. Os softwares gerados deverdo se adequar
as escolhas feitas. No Brasil a maioria dos computadores € IBM/AT com ambiente
Microsoft Windows ©. Em algumas universidades, devido aos custos, é sugerido que o
ambiente GNU/Linux seja utilizado. Estes fatos foram considerados na analise;

= Sjstemas operacionais suportados: E desejavel que o cdodigo gerado na linguagem

possa ser facilmente compilado para diferentes sistemas operacionais.

4.2.2 Paradigmas para o projeto e a analise dos programas de computador

O Algoritmo 2 mostra o ciclo de desenvolvimento proposto para este projeto. Este ciclo é
necessario devido a enorme complexidade inerente no desenvolvimento de um programa de
computador.

O ciclo se inicia com a documentacao dos topicos que envolvem o projeto. A
documentacdo envolve o método de Rietveld, técnicas de modelagem, técnicas de
visualizacdo de informacéao, técnicas de engenharia de software e técnicas de validacao e

verificagdo de softwares. Foi necessario analisar outros softwares ja existentes e as versdes

33



previas do projeto em desenvolvimento. No caso de programas cientificos também foi
necessario separar os componentes matematicos e os componentes de interacdo com
usuario, as interfaces graficas.

A implementacao das rotinas matematicas € controlada pelo modelo do método de
Rietveld, item 3.1. O programa foi projetado para ser o mais fiel possivel a este modelo. Ja as
rotinas de interacdo com o usuario dependem fortemente do sistema operacional e da
relacao dos usuarios com o programa criado. Estas rotinas tém um ciclo de vida muito menor,
por isso ao ficarem desatualizadas tendem a dificultar o uso das rotinas relacionadas com o
modelo Fisico-Quimico.

A premissa inicial deste projeto € nao alterar o cédigo do DBWS, com esta condicdo
assumimos que o0 modelo Fisico-Quimico, o método de Rietveld, estd perfeitamente
implementado no programa DBWS. Isto ndo afeta as condicdes do modelo que sera gerado,
pois o software DBWS é conhecido na comunidade internacional pela estabilidade e
confiabilidade.

Assim o uso do ciclo da Algoritmo 2 num primeiro momento foi centrado nas rotinas e
componentes dos programas com grande interacao com o usuario.

A partir destas informacdes compiladas um modelo foi projetado, com condicdes e
parametros seguidos no projeto e que foram aplicadas no desenvolvimento dos algoritmos e

componentes da interface.

Y
DOCUMENTAGCAO OUTROS SOFTWARES

A 4

MODELAGEM
E O MELHOR MODELO?

y
PROJETO DOS ALGORITMOS

A

IMPLEMENTACAO
QUAL A MELHOR FERRAMENTA?

y
TESTES

Algoritmo 2 - Ciclo de desenvolvimento proposto.

Para a interfface dos componentes graficos foram idealizados dois usuarios padroes. O
primeiro como um especialista no método de Rietveld com interesse em diminuir o tempo

gasto com o processo de refinamento e aumentar o tempo disponivel para analise dos
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resultados. O segundo como um usuario leigo no método, porém por algum motivo necessita
dos resultados fornecidos pelo método de Rietveld para a sua area de pesquisa. Como
mostrado no item 3.3.2 estes dois grupos de usuarios em potencial possuem estruturas
cognitivas diferentes. Este fato deve ser considerado no projeto dos componentes graficos e
nos teste de validagéo da interface.

A analise de outros programas que utilizam o método de Rietveld foi feita pesquisando as
bases de dados da CAPES com palavra chave “RIETVELD METHOD”. Também foi analisado o
sitio http://www.ccpl4.ac.uk (CRANSWICK, 1998) e as listas de discussdo citadas no sitio. Nele
estdo os softwares de cristalografia utilizados pela comunidade internacional. A escolha dos

softwares que seriam analisados foi feita utilizando os critérios:

Acesso ao codigo fonte;
Uso pela comunidade;
Disponibilidade;

Estado de desenvolvimento;

Licenca de uso.

Na analise do programas nenhum dos critérios teve uma prioridade maior que outro. O
acesso ao codigo fonte do programa é necessario para a validacao do programa. Nele estao
descritos os métodos e fungbes que realmente foram implementados no software. Ao
avaliarmos os programas mais utilizados pela comunidade foi selecionada a implementacao
gue foram aceitas e absorvidas pela comunidade. Analisar estas implementacdes e descobrir
por que foram aceitas € de importancia fundamental para este projeto. O uso pela
comunidade foi estabelecido por citacées em artigos. A disponibilidade refere-se a
faciidade de obtencédo de coépias dos programas.

O estado de desenvolvimento foi escolhido como parametro de selecdo de como o
modelo Fisico-Quimico foi implementado. Se o cdédigo esta sendo atualizado, se as funcdes
utilizadas s&o as mais adequadas e se os algoritmos sédo os melhores.

Foram analisados quais 0os pontos positivos e quais as falhas de cada software. Estes dados
foram utilizados para projetar a estrutura da interface deste projeto. Para permitir que
estruturas de dados desenvolvidas em diferentes periodos pudessem se comunicar as classe
criadas para este projeto foram criadas como descendentes da classe base indicada no
Algoritmo 3. As classes em que ndo foi possivel a descendéncia a rotina para mensagem de

erro foi criada com o mesmo nome e légica de funcionamento.
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Inicio da classe Fim da classe

QO

A

E possivel criar o objeto?

Nao

Mensagem de erro

Criar objeto —

Executar —

Algoritmo 3 — Organizacao das classes ancestrais utilizadas no projeto.

As classes descendentes do Algoritmo 3 realizam um teste no inicio da ativacido da rotina
constructor. Este teste depende da classe é foi implementado com rotinas especificas nas
classes descendentes. Se o teste ndo revelar nenhum problema os outros ponteiros séo criados.
Caso ocorra algum erro ele é enviado para uma rotina especifica. Esta rotina € interceptada
pelo programa principal e entdo é gerada a forma grafica de como a mensagem é mostrada
para o usuario do programa. Também durante os testes de verificagcdo e validagdo do
programa as mensagens sdo enviadas para esta rotina. Mantendo esta uniformidade
esperava-se que todas as mensagens de erro, possiveis anomalias e avisos sejam visiveis ao

usuario.

4.3 RESULTADOS E DISCUSSAO

4.3.1 Andlise das possiveis linguagens montadoras

Foram analisadas as linguagens montadoras mais comuns no Brasil no periodo de 2001 a
2003. Estas estdo listadas na tabela 1. Com excecédo dos pacotes Assembler e Fortran, todas as

outras se referem aos dialetos orientados a objeto. Nao foi possivel analisar as linguagens Java-
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SUN © e HP-VEE © (HP, 2003), estes ambientes sdo bastante utilizados no desenvolvimento de

interfaces graficas.

Asm*
Simplicidade 10
Ortogonalidade 2
Estrutura de controle 1
Estrutura de dados 2
Sintaxe 3
Suporte a abstracéo 4
Expressividade 2
Ambiente de
desenvolvimento >
Disponibilidade e 5
acesso a bibliotecas
Ambiente de execuc¢do 1
Seguranca 5
Estabilidade do
compilador 9
Estabilidade do
programa gerado °
Qualidade do cédigo 10
matematico
Tipos e tratamento de 1
excegoes
Softwares 7
Treinamento 2
Compilagéo 10
Execucao 10
Manutencgéo 2
Tempo de )
desenvolvimento
Licenciamento 10
Material didatico 3
Fatores politicos e
culturais
Sistemas operacionais 1
suportados
Soma 118

Tabela 1 - Compiladores analisados.

C/C++ Microsoft Fortran 77/90
Visual Free
GNU Borland  Microsoft ) Microsoft  GNU
Basic Pascal
5 5 5 7 8 8 6
6 6 6 7 5 4 7
8 8 8 5 4 4 9
8 8 8 7 4 4 8
9 9 9 8 5 5 10
9 9 9 7 5 5 8
8 8 8 8 6 6 10
10 10 10 10 9 7 10
10 9 9 9 8 8 10
10 10 10 10 10 8 10
8 8 7 7 8 8 9
9 8 7 7 7 7 7
8 9 7 6 9 8 8
6 6 6 6 7 7 6
9 9 9 8 5 5 9
10 8 5 5 5 10 10
7 7 7 7 6 6 7
6 6 6 7 8 8 9
8 8 8 6 9 9 7
7 7 7 8 6 6 9
8 8 8 9 6 6 7
10 7 5 5 5 10 10
9 9 9 7 6 5 8
6 6 6 5 8 7 6
10 6 4 2 3 10 10
204 194 183 173 162 171 210

*asm = linguagem assembler.

Pascal
Borland
Delphi/Kylix
6
8
8

10

10

10

~N © 0o ©

10

204
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As notas foram dadas comparando entre cada linguagem um mesmo programa simples.
Estes programas posuem rotinas graficas e rotinas de calculos utilizando polinédmios e funcdes
trigonométricas. Foi analisada a documentacdo de cada compilador e das bibliotecas
fornecidas pelo fabricante.

Ha dois grupos de linguagens que se destacam C++ e Object Pascal. Foi escolhida para o
projeto Object Pascal no dialeto Delphi. A analise foi feita considerando que seria criado
software para uma interface grafica. Para a analise foram criados softwares simples com
componentes graficos e mecanismos de medicdo de tempo. Para rotinas especificas a Tabela
1 ndo é valida. Algumas rotinas de calculo e transformacfes de matrizes para o0s
microprocessadores AMD e Intel s&o mais bem implementadas em Assembler. Por isso esta

linguagem foi listada na Tabela 1.

4.3.2 Andlise de softwares que utilizam o método de Rietveld

A Tabela 2 mostra o resultado da pesquisa dos programas representativos que

implementaram o método de Rietveld.

Tabela 2 — Os programas que utilizam o método de Rietveld.

USO PELA ESTADO DE
Acesso a fonte DISPONIBILIDADE
COMUNIDADE DESENVOLVIMENTO
BGMN - - 5 -
DBWS 10 7 10 6
FULLPROF 0 9 10 8
GSAS 0 9 10 10
PROD - - - -
RIETAN 10 7 10 7
RIETICA - - - -
XND - - - -

Os programas com tragos nos itens ndo foram avaliados por ndo conseguimos acesso a
uma copia ou porque as informacdes necessarias para a analise ndo estavam disponiveis. Os
programas cuja licenca impede o uso livre por brasileiros foram excluidos da andalise. A Tabela
2 foi utllizada para escolher os programas que seriam analisados em maiores detalhes. Os
programas que tiveram nota muito baixa nos quesitos USO PELA COMUNIDADE e
DISPONIBILIDADE foram excluidos da analise.

Os resultados da analise foram:

= |nterface grafica: quase todos os programas analisados possuem interfaces graficas,

normalmente desenvolvidas por pessoas diferentes dos autores do programas de
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Rietveld. A versdo mais utilizada de todos os softwares sdo as que disponibilizam
interfaces graficas e cujas interfaces possuem o maior nimero de recursos. Considerou-
se 0s programas mais utilizados como mais citados nos ultimos 3 anos;

= Programas para ambiente Shell: Todos os programas analisados foram originalmente
projetados e implementados para o ambiente Shell do sistema operacional. As
interfaces s&o novos programas que controlam estes programas;

= Ergometria: 0s usuarios reclamam de etapas desnecessarias ou confusas na execucgao
do programa. Em alguns programas ha um excessivo nimero de acdes do usuario para
realizar uma tarefa;

= Recursos disponiveis: 0s programas mais utilizados sdo os que possuem as maiores
guantidades de recursos disponiveis, tanto do software de Rietveld quanto na interface
grafica. Foi considerada a capacidade de importar dados de diferentes formatos, 0s
detalhes nos arquivos de saida do refinamento, a formas como o difratograma é
mostrado, analise de Fourier, funcdes de perfil, funcdes para correcao da assimetria,
calculo do tamanho dos cristalitos, calculo da microdeformacao, capacidade de
gerar graficos de densidade eletrbnica e acesso aos bancos de dados cristalograficos;

= Estabilidade durante o refinamento: € muito desejavel que o refinamento seja o mais
estavel possivel. O programa GSAS se destaca neste item;

= Sistemas operacionais disponiveis: & desejavel que o programa possua versdes para
varios sistemas operacionais.

= Facilidade de instalac&o: E desejavel que a instalacdo dos programas seja o mais facil
possivel;

= Velocidade: é desejavel que o programa seja o mais rapido possivel.

O Algoritmo 4 ilustra o uso do DBWS para um refinamento rotineiro. Os quadros USUARIO
representam pontos onde o usuario obrigatoriamente tem que digitar comando no “shell” do
sistema operacional. A caixa RIT representa 0 arquivo com histograma experimental. A caixa
ICF representa o arquivo Input Control File do DBWS, o arquivo que controla os parametros do
método de Rietveld e também os parametros computacionais para o refinamento. As caixas
EDITOR 1 a 6 representam programas externos ao DBWS que necessariamente tem que ser
utilizados pelo usuario para analisar os dados obtido antes e depois do refinamento.

O Algoritmo 4 ilustra o grande nimero de comandos e a¢gdes do usuario para realizar um
refinamento. Nesta forma de utilizagdo € necessario controlar no minimo trés arquivos. O
arquivo RIT com os dados do difratograma, o arquivo ICF com os parametros para iniciar o
modelo do método de Rietveld e analisar o resultado no arquivo se saida, o arquivo OUTPUT. O
usuario também deve controlar via o shell do sistema operacional o programa DBWS e se

necessario outros programas para editar o arquivo ICF e visualizar os difratogramas.
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» Editor 1 > RIT
» Editor 2 > ICF
» Editor 3 »  Outros arquivos il
Usuario
Y
Usuéario DBWS
A J
Usuario
Analisar OUTPUT < Editor 4 [«
Analisar ICF < Editor 5 [«
Analisar < Editor 6 [«

Algoritmo 4 - Esquema de uso do programa DBWS em ambiente DOS.

4.3.3 Projeto e desenvolvimento da interface grafica Man4DBWS

Das analises em 4.3.2 notou-se uma tendéncia na evolugcdo dos programas, 0s programas
de segunda geragao estdo evoluindo para uma terceira geragcao. As caracteristicas desta
geracao nao sao encontradas todas em nenhum programa analisado, mas compde em parte
todos os programas de segunda geracao mais utilizados pela comunidade cientifica. Algumas
caracteristicas identificadas sao:

= Uso completo do potencial do método de Rietveld. Novas funcdes de perfil e modelos

complementares estdo sendo implementados.

= (s programas do método de Rietveld estdo se tornando pacotes completos. Todas as

operacdes e procedimentos relacionados a um refinamento podem ser realizados em
um unico software.

= DistorgcOes causadas pelas limitagcdes computacionais da segunda geracao estao

sendo suprimidas. A utilizac&o de técnicas de Visualizagcdo de Dados Cientificos e de
Validacao de softwares permite que as normas de notacao sejam obedecidas.

= (O usuario é liberado de procedimentos estritamente computacionais. O tempo e

esforgo do usuario sdo direcionados ao método de Rietveld. A um maior controle dos

parametros e das estratégias de refinamento com um menor esforgo.

A partir das analises da estrutura de funcionamento e utiizacdo do DBWS apresentadas
nos Algoritmo 4 e Algoritmo 15, foi proposto o primeiro protétipo para interface. A estrutura é
mostrada no Algoritmo 5. Este protétipo passou a executar todas as acdes repetitivas
realizadas anteriormente pelo usuario. Para acionar os editores ndo era mais necessarios digitar

gualquer comando, os editores e o DBWS passaram a ser acionado por um “click” do mouse
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ou por uma tecla aceleradora. A partir deste protétipo foram realizados os primeiros testes de

validacao da interface executando em conjunto o DBWS e os editores.

A\ 4

Editor1 —» RIT

\ 4

Editor 2 [P ICF

\ 4

Editor 3 ¥ Outros arquivos

Usuario DBWS
A
Analisar OUTPUT < Editor 4 |«
Analisar ICF < Editor5 [«
Analisar DIfratograma [« Editor 6 |«
Interface

Algoritmo 5 - Esquema que ilustra o primeiro protétipo proposto para a interface.

A partir deste protétipo o ciclo de desenvolvimento do Algoritmo 2 passou a ser utilizado
plenamente. Foi criado um modelo simples para o tempo gasto durante um refinamento. Estes
parametros simples foram utilizados para os primeiros testes de verificagcdo e validacdo. O

modelo é mostrado na Figura 9.

Analise dos
Coleta de dados o Refinamento _ resultados
(Tm) g (T | (Tin)

Figura 9 — Modelo para o tempo gasto em um refinamento.

Nas equacdes, Tm representa o tempo de medida do difratograma. Tr é o tempo de
calculo para o refinamento, somado ao uso do programa DBWS e da interface. Tin
representa o tempo de interpretacdo dos resultados. O tempo total de um processo de

refinamento é dado pela Equacao 23.

Equacéo 23 - Equacéo geral para estimar o tempo de refinamento.

T=Tm+Tr+Tin
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A partir desta equacéao e da analise do protétipo anterior um novo protoétipo foi proposto.
Os testes de verificacdo da rotina que executava os editores e o DBWS revelaram uma grande
instabilidade quando um grande niamero de programas DOS 16 bits € executado ao mesmo
tempo. Os parametros do projeto foram alterados para diminuir ao maximo o nimero de
programas necessarios.

O esquema geral € mostrado no Algoritmo 6. O novo protétipo permitiu  diminuir o tempo
de cada refinamento, T . A nova interface podia interferr em Tr e Tin. O parametro Tm foi
considerado um constante, totalmente independente da interface. Os editores passaram a ser

partes da interface e extremamente especializados.

v

RIT

\ 4

ICF

A 4

Outros arquivos

Usuario DBWS

Analisar OUTPUT <

Analisar ICF <

Analisar Dlfratograma <

Interface

Algoritmo 6 — Esquema que ilustra a proposta para os protétipos 2 e 3 da interface.

Para os arquivos textos foi criada na interface uma janela especifica. Esta janela € um
editor de texto simples com componentes anexados para que os usuarios pudessem escolher
entre os varios parametros do modelo Fisico-Quimico. Esta janela possui recursos semelhantes
as janelas de edicdo dos programas GSAS e FULLPROF. Também foi criado um editor para

visualizar os difratogramas tedricos, o termo YC na Equacao 1 do método de Rietveld.

Os protétipos foram testados seguindo a metodologia proposta. Também foram testados
nos cursos sobre o método de Rietveld que sdo regularmente ministrados pelo Prof. Dr. Carlos
O. Paiva Santos. Destes testes destacaram-se de maneira negativa os parametros de
ergometria no modelo do programa. As varias janelas confundiam os usuarios dificultando o
processo de refinamento.

Foi entdo criado um modelo melhorado e a partir deste um novo protdtipo, o esquema é
mostrado no Algoritmo 7. No novo modelo o termo Tr foi mais bem detalhado como a

Equacéo 24.
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Equacao 24 - Estimar o tempo de calculo do refinamento.

ciclos
Tr=Tca+Tem+ Y (Tap, + Tma, +Tc;)

i=1

Equacao 25 - Estima o tempo de refinamento com a interface.

ciclos

T=Tm+Tem+Tca+Tin+ Y (Tap, + Tma, +Tc,)
i=1

O tempo de refinamento do modelo passou a ser estimado utilizando a Equacao 25. Nesta

equacdo o termo Tca é tempo de conversdo dos arquivos, Tap o tempo de analise dos

parametros computacionais e do método de Rietveld, Tem o tempo que o usuério escolhera
o melhor modelo para iniciar o refinamento, Tma o tempo para manipular os arquivos e TC o
tempo gasto no célculo do método de Rietveld. A janela de edicao foi reescrita e melhorada.
Foram incluidas rotinas avancadas de edicdo, deteccao de erros e um total controle sobre os
codewords do arquivo ICF. Estas novas rotinas permitiram diminuir muito Tap, Tem e Tma. A
partir dos testes de validacao do protétipo do Algoritmo 6 e da analise do cddigo fonte do
programa DBWS foi proposto a estrutura final para a interface. Esta estrutura € mostrada no
Algoritmo 7 e é a utilizada nas cOpias betas da interface. As estruturas de dados, classes e
componentes graficos criados para este protétipo ja foram projetados para serem incluidas
nos codigos fontes do DBWS. A partir deste projeto a interface grafica passou a ser designada

como M4 e é o software que compode esta dissertacao.

> RIT
Conversores
> ICF
Analisadores
» Outros arquivos
Banco de
ICFs
Usuario Apoio ao DBWS | <> | DBWS
A
Analisar OUTPUT <
Analisar ICF <
Analisar DIfratograma [«
Interface

Algoritmo 7 - Esquema que ilustra a atual versdo da interface.
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434 Estrutura e funcionamento do protétipo final, o programa M4

Para o protoétipo sugerido no Algoritmo 7 foram testadas duas abordagens. Elas diferem em
como a memdaria e os objetos sdo gerenciados. Na primeira abordagem todas as rotinas, tipos
de dados, ponteiros e classes sdo criados em conjunto no inicio da execucao. A sua estrutura
€ mostrada no Algoritmo 9 e o cabecalho do cddigo fonte em Source 3.

A segunda abordagem utiizada uma estrutura mais sofisticada. Todo o programa é
controlado utilizando objetos. O uso da memoaria, tipos de dados, ponteiros e objetos sao feitos
de uma forma dinamica. As estruturas sao criadas somente quando sdo necessarias. Este
protétipo foi chamado de HERA e a estrutura do programa principal € mostrado no Algoritmo 8

e codigo fonte em Source 6.

Foram realizados testes de verificagdo em todas as rotinas mostradas em Source 3,

Source 4, Source 6 e Source 7. Foi testada a ordem de criagcao e destruicdo dos ponteiros,
a memoria utilizada, a velocidade das rotinas e a renderizacao dos componentes graficos.
Como esperado o protétipo HERA teve um desempenho melhor que o protétipo M4.

Os testes de validacdo foram feitos considerando a ergometria dos controles e a
estabilidade na execucgdo por longos periodos do programa DBWS. Neste ponto o protétipo
HERA n&o foi aprovado.

Os resultados dos testes de validacdo sdo mostrados na Tabela 3. Os testes foram
realizados alterando o coédigo fonte da interface para realizar sempre o mesmo refinamento.
Para isso foi utilizado um arquivo ICF de CeO: levemente alterado no fator de escala, nos
parametros da cela e nos parametros do background. Os outros pardmetros foram mantidos
intactos com os valores finais. Com esta estratégia foi evitado que o refinamento divergisse.
Ambos os protétipos realizaram os refinamentos durante aproximadamente uma hora em
diferentes sistemas operacionais. Foi considerada uma falha quando a saida do DBWS nao era
detectada pelo buffer dos dois protoétipos.

O algoritmo do protétipo Hera € pouco mais rapido que o protdtipo M4, porém mais
instavel. Analisando estes resultados concluimos que o protétipo HERA deveria ser

abandonado e o tempo disponivel utilizado na conclusdo do protétipo M4.

Tabela 3 — Resultados do teste de validacdo com M4 e HERA.

HERA M4
Testes Falhas Testes Falhas
Windows 95 110 16 102 5
Windows 98 78 3 74 0
Windows 2000 76 3 73 1
Total 264 22 249 6
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8 % 2%

Porém os testes de ergometria revelaram que a abordagem do protétipo HERA é mais
vantajosa. A janela principal e janela de edicdo dos arquivos ICF para o programa HERA sao
mostradas na Figura 10. A organizagao das informacdes é feita utilizando o modelo de arvore
semelhante a um gerenciador de arquivos. Isso possibilita o controle de varias medidas ao
mesmo tempo, ja o protétipo M4 controla uma Unica medida de cada vez. Permitir comparar
varios refinamentos de € uma caracteristica desejavel por isso em futuros projetos a estrutura

do protétipo HERA deve ser avaliada.

B i [=] 5 - Composto/Pases x|

DR
- ] ICF
f%ey Modela
E-37 Grupn?
bl AI0023
4|_|_|_|] Hydrowpapatite.
by ModeloMEM
----- an Grupo 3
----- aa Testd
----- aa Test2
----- 33 Test3
----- aa Testd
----- aa Testh
£33 Testh fas
S|y DR

Ay DRRZ _Ij - "\ Coordenadas {FParametios Anisotrépicos fComplementos ]
4 I I L3 . .

| v B I e S Fechar |j

Figura 10 — Janela principal e edicao dos parametros do modelo do HERA.

Inicio do programa Fim do programa

Iniciar classes, variaveis e a

comunicagdo com o

Testar processador numeérico,
memoadria e disco rigido.

Mensagem de erro

Criar forma Form1

Executar programa
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Algoritmo 8 - Estrutura minima do programa prototipo série HERA.

Inicio do
programa

Fim do programa

Testar processador
numérico, memoaria e
disco rigido.

E a primeira vez que o programa
esta sendo executado?

) 4
‘ Sim

Algoritmo 9 - Estrutura minima do programa protétipo série M4,

A visualizagao do coédigo fonte mostrado em
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Source 4 é mostrado nas Figura 11. O atual protétipo M4 pode controlar até dez programas
ao mesmo tempo. Porém o nimero real depende da memdria disponivel e da configuragcao
do sistema operacional do usuario. O atual protétipo pode interceptar a saida do programa
DBWS. O resultado de diferentes refinamentos € mantido na memaria até o encerramento do
programa. Com este recurso a saida gerada no Shell, pelo DBWS, de refinamentos
subsequentes pode ser comparada. Podem ser analisados mensagens de erros e o0s

parametros R, R, e R,.

#4M4 2.1 - teste.dwp =131 x|
Sistema Editar Executar Ferramentas Ajuda A s e
saida do DBWS é
Projeta I M4 z.1 by Vegner HS Utuni ;l .
. | ___— interceptada.
tart RIETVELD ANALYSIS PROGRAM DEWS-S807, RELEASE 18.12.93,
DBWS COPYRIGHT 1995 BT R.&.TOUNG,

Programa 2 SEE AFPENDIX B ON COPYRIGHT-AND-FAIR-USE IN USERS GUIL . ,

Programa 3 THIS FROGRAM SHOULD BE CITED IN ALL WORK TO HLS CONTRIBUTED A4S AN UPG Malor numero de
W "DEWS-9411 - an upgrade of the DEWS Tmz for Rietweld
—_—— Refinement with PC and mainframe computers®, pl’OgI’amaS COI’]tI’O|adOS
_ Pogeama® | 5. appl. cryst., vol. za, 3s6-7; 1995

Frograma B PROGRAM PARAMETERS:

Programa 7 IDEZ=90000 IRZ=20000 NATZ= 512 M3Z=256 NOV=15000

ngmm_aa Acts Crust. (1964. 17, 1463) Cu(NHZCHZCOO)Z.HZO Convel’sores de arquivos

INPUT: CYCLES = 8 REFINAELE PARAMETERS = O R “rai
Fogemedl WpaTa RANGE (2THETA): START =  6.000, STOP = 80.000, STER = dlSpOﬂIVEIS.
Frograma 10

CYCLE MNUMBER - O

R-P =15737.99% R-UP = 15.17% = 897.5 Opgoes para COdeWordsy
e _l;l novas fases, cores, fontes e
4 » ~
WOBWS [\Pruglama 2 APrograma 3 APrograma 4 4 Frafledma 5 APrograma 6 4 Programa 7 APrograma Swama 9 APiogiama 10 parametros para exeCUtar
DEWS  |Fim da programa Y o DBWS.
pre=—grrrgn [ ansi ~lutz)
P Mo
T e T T T e T S T |

cows P g

Figura 11 — A janela principal da interface.

4—|—— Titulo e menus

Componentes

Aa aralararan

A

Area onde os dados

carin mnetradne

A

| + ] Paleta para
| diferentes threads

———— Avisos e erros

Figura 12 — Planta das regides da janela principal do protétipo M4.
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As regides mais importantes da janela principal sdo mostradas na Figura 12 a
renderizacado € mostrada na Figura 14. Cada grupo de componente foi colocado na regiao
destinada ao seu grupo. Os menus sao mostrados na Figura 15, para manter a
compatibilidade com os programas Windows®© os titulos e menus foram colocados no topo da
janela. Isso foi feito para diminuir o tempo de treinamento de cada usuario.

A funcao mais importante do programa € executar o DBWS, por isso para este comando foi
criado um botao para cada ambiente do DBWS disponivel. A saida do DBWS para o Shell do
sistema operacional € mostrada no centro da janela. As mensagens de erros, dos testes de
verificagao e validacéo sdo mostrados na parte inferior da janela.

Para possibilitar a atualizacdo do programa M4 algumas regides foram projetadas para
permitirem a expansao dos componentes. Estas regides sao indicadas com setas na Figura 13.
A expansdo é feita no sentido indicado é nédo ha limite para o nUmero de componentes que

podem ser adicionados.

Figura 13 - Planta da janela principal do protétipo M4 mostrando a expanséo dos
componentes.

T—— ol Titulo e menus

System Edit Run Tools Help

. Project
e Componentes de
_.4=——— aceleracdo

Area onde os dados
serao mostrados

Paleta para
diferentes threads

DEWS End of program —

s

AVisos e erros

Figura 14 — Imagem do protétipo mostrando as regides indicadas na Figura 13.
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28 M4 1.0 - testedwp 2B M4 1.0 - teste.dwp
System Edit Run Tools Help System Edit Run Tools Help

Froject... F11 Ctri+FL
Enwironment Options.., Chrl4+F11
Reopen b Ciidbws_original\Debught.dwp

ICF Chrl+F2
Crl+F3
CimH AMORFOYE. dwp
Cilmeteste. dwp

Close

Program 2
Program 3

Pronrann &

B M4 1.0 - teste. dwp 8 M4 1.0 - teste. dwp
System Edit Run Tools Help

System Edt Run Tools Help

Translator TRT/UKD - RIT &
THT/RINT - RIT &
TxT/RINT - DAT 10 - xfit
THTJRINT - RIT & Free
TxT/RINT - INT Ristan
THTJRY - = DAT 10 - Hfit

¥ ->Hex &

Shell save

maint

Figura 15 - Imagem do programa mostrando os menus e suas regides de expanséo.

Com esta estrutura o usuario pode executar o DBWS apenas com um clique do mouse.
Para permitir isso uma classe especifica para executar o programa DBWS foi desenvolvida. A
estrutura da classe € mostrada no Algoritmo 10 e codigo fonte em Source 8. A classe gera um
ambiente isolado do M4 para executar o DBWS. Isto utiliza rotinas especificas de sistema
operacional. Por este motivo a versao, e qual tipo de sistema operacional, s&o identificados.
Esta classe configura o Windows para enviar as mensagens do DBWS para um buffer
especifico. Assim a saida é interceptada.

Os blocos no algoritmo de criacdo de processo e processamento dos eventos sdo
especificos de cada sistema operacional. No esquema eles sdo iguais devido a funcdo que

indicam, porém, os coédigos correspondentes sdo completamente diferentes.
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Inicio da classe Fim da classe

A

E possivel executar o

programa? _

A 4

Windows 95?

Windows 98?

Windows NT?

Windows 2000/XP?




Algoritmo 10 - Estrutura da classe para executar o programa DBWS.

Quando a primeira versdo do DBWS foi implementada, havia muitos poucos recursos
graficos disponiveis. Durante o desenvolvimento do projeto DBWS, foram incluidas ferramentas
ao pacote original. Uma dessas ferramentas possibilidade a visualizacdo das funcdes geradas
pelos algoritmos de refinamento. Ao cédigo fonte original do DBWS foi adicionado rotinas que
geram arquivos com o0s valores do Y observado e calculado, com os hkl, a fungdo com a
radiacao de fundo, background, e com os o Y calculado de cada fase.

Os arquivos PLOTINFO e PLOTINFO.BIN contém estas informacdes e foram criados para
possibilitar que o programa DMPLOT mostre de forma grafica os valores calculados. No
desenvolvimento do projeto M4 ficou evidente a necessidade de uma forma alternativa para
visualizar estas informacdes. A versdo 3.48 do DMPLOT de outubro de 1997 possui duas
desvantagens. A primeira € que o programa foi implementado para ambiente MS-DOS©. A
segunda € que o software permite mostrar difratogramas que tenham no maximo 9999 pontos.
Este € o fato mais critico para as novas implementacdes do DBWS. Estas versdes foram
compiladas com novos pardmetros para suportar dados oriundos de estruturas mais
complexas. Nestes casos os difratogramas devem ser gerados com mais de 9999 pontos. Para
eliminar estas dificuldades durante o processo de refinamento utilizando o DBWS e a interface
M4DBWS, foi incluido a partir da versdo 0.5 a capacidade da propria interface gerar
visualizagao sobre os difratogramas e do modelo matematico utilizado.

Para possibilitar a visualizagcdo das informacdes do difratograma e do modelo matematico
utilizado no refinamento, optou-se por utilizar também os arquivos PLOTINFO e PLOTINFO.BIN. O
componente Algoritmo 11 interpreta estes arquivos e gera uma estrutura de dados que pode
ser lida facilimente pela interface grafica. Uma das premissas do projeto da interface € incluir o
minimo de alteracdo no coédigo fonte do DBWS, e nunca alteragdes que tornem este codigo
especifico para a interface. Como a atual implementacdo do DBWS ja fornece arquivos com
as informacgdes desejadas, o uso destes arquivos € uma solugcao tecnolégica muito interessante
para uma interface grafica. O cédigo correspondente ao Algoritmo 11 é mostrado em Source
9.

O difratograma é gravado em um formato especifico de cada equipamento. A partir da
versao beta 2 da interface M4 foi incluida ferramentas para a conversao destes formatos para
arquivos que possam ser lidos pelo DBWS. A estrutura deste novo componente € mostrada no
Algoritmo 12. Para cada tipo de arquivo foi criada uma rotina especifica de conversdo. O

usuario deve fornecer para esta rotina o nome e a localizagdo do arquivo e o tipo de formato.
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Inicio da classe Fim da classe

A
Arquivo valido?

=
e

Avaliar recursos do SO

Sim ha recursos.

e

Verificar se os dados
sao coerentes

Nao




Algoritmo 11 - Estrutura da classe responsavel por ler os arquivos PLOTINFO.

Inicio da classe Fim da classe

®

A

Arquivo valido?

Nao

Mensagem de erro

A 4

Ler linhas do arquivo
para memoaria

Interpretar dados e
converter para binario

E possivel criar o
novo arquivo?

Nao

Criar o novo arquivo
utilizando a nova
estrutura

Algoritmo 12 - Estrutura da classe ancestral para conversdo de arquivos.

A analise destes arquivos mostrou que sdo muito diferentes entre si. Isso motiva a criacao
de algoritmos capazes de identificar e converter os arquivos automaticamente. A estrutura do
Algoritmo 13 é a que atualmente estd em desenvolvimento e devera substituir o Algoritmo 12.
O usuario escolhera apenas o nome do arquivo. O formato sera identificado

automaticamente pelo programa M4.
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Inicio da classe

O arquivo € valido?

Nao

Fim da classe

Q

4

O arquivo é texto?

Sim

A 4

Ler linhas do arquivo
para memaria

Ler linhas do arquivo
para memoaria

)

Determinar o tipo de
arquivo

)

Determinar o tipo de
arquivo

A 4

Interpretar e
converter

Nao

E possivel criar o
novo arquivo?

A 4

Criar 0 novo arquivo
utilizando a nova
estrutura

A 4

Mensagem de
erro

A

Algoritmo 13 - Nova estrutura da classe ancestral para conversao de arquivos.

Os parametros refinaveis e os difratogramas tedrico e experimental s&o mostrados em

janelas que seguem o planta da Figura 16. Estas sdo as janelas que serdo mais utilizadas
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durante um refinamento por isso s&o0 as que mais possuem recursos para o usuario. As imagens

das janelas reais s&o mostradas na Figura 18, Figura 19 e Figura 21.

Titulo e menus

A

A

Componentes de aceleracao

Area onde os dados serdo
mostrados

A

AVisos e erros

A

Figura 16 — Planta das janelas de edi¢cao dos prototipos M4 e HERA.

O arquivo ICF, Input Control File, € o arquivo que controla o processo de refinamento. O
DBWS |é este arquivo e a partir dele ajusta a Equacao 3. A interface possui classes especificas
para este arquivo. A estrutura desta classe € mostrada no Algoritmo 14 e Figura 17. O cédigo é
mostrado em Source 10.

Esta classe interpreta cada parametro e fornece informacdes detalhadas para que o
editor mostre ao usuario as informagdes do arquivo ICF. E verificado se os valores numéricos
fazem sentido fisico e se a estrutura geral do arquivo ndo esta corrompida. Caso ocorra um
erro o usuario é avisado com um texto explicativo e a linha com o erro € realcada com uma
cor diferente. Isto € mostrado na Figura 20.

Toda a janela de edicao foi projetada para destacar os parametros do arquivo ICF
com cores diferentes. As cores sdo orientadas ao contexto de cada parametro em relagcéo ao

modelo do método de Rietveld.
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Inicio da classe

O arquivo é valido?

Nao

Ler arquivo para buffer

A 4

Colocar ponteiro na
primeira linha

Mensagem de erro

Fim da classe

A 4

Ler linha correspondente
ao ponteiro

Nao

A linha é véalida?

Ponteiro para a proxima
linha

Ultima linha do arquivo
ICF?

\ 4

Converter texto para
dados

Sim

H& codewords?

A 4

Desmontar codewords

A 4

Enviar dados para classe

ICF

Algoritmo 14 - Estrutura da classe responsavel por ler os arquivos ICFs.
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Informacdes gerais 1

Titulo;
Tipo de medida;
Funcéo de perfil;

Cabecalho l< Funcéo de assimetria;

I‘
Outros modelos;
Parametros refinados.

Parametros experimentais Corregbes na posicéao da

TransparenCIa;

Regides excluidas;
Background.

Parametros
cristalograficos gerais

Comprimento de onda;
Relacao Kal/ Ka2;
Fatores de disperséo
atdmica;

Nome da fase;
Simetria;
NUmero de atomos;

Orientacao preferencial;

|
Fases [< Fator de escala;
Parametros e codewords
p r funco m lo.
Atomos | para as fungdes do modelo

Informacdes gerais 2 Nome e tipo de atomo;

Multiplicidade;
Posicdo dos &tomos na cela;
Deslocamento atémico;
Fator de ocupacéao.

Figura 17 — Estrutura dos dados utilizados pela rotinas de edicao e visualizacao.
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Figura 18 — Prot6tipo M4-Beta 2 mostrando os componentes nas regides indicadas na Figura 16.
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Figura 19 — Imagem do protétipo M4-Beta 3 mostrando as regides indicadas na Figura 16.

Ferramentas de edig&o dos
pardmetros do método.
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File Edit Codeword Took
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Figura 20 — A janela de edic&o dos textos dos arquivos ICF e OUT.

O componente de visualizacdo de dados cientificos para o difratograma é mostrado na
Figura 21. Nesta janela € desenhado o difratograma experimental, o difratograma tedrico
completo de cada fase, o background, a posicdo dos picos de cada plano hkl e a diferenca
entre o difratograma observado e calculado, a Figura 22 destaca estas caracteristicas e &
chamado internacionalmente de gréafico de Rietveld. Cada grupo de informacao € mostrado
com a mesma cor. Por exemplo, os difratogramas da fase um e os planos hkl na mesma cor,
dos difratogramas e os planos hkl da fase dois e assim por diante. Também foram
implementados recursos de zoom e fitragem dos dados. Este componente ¢é o mais
influenciado pelos testes de validacado do programa por isso € o de projeto mais dificil.

Para manter a coeréncia com a janela de edicao de ICFs as areas da janela sdo as
mesmas da Figura 16 como indicado na Figura 21. Esta estratégia foi adotada para diminuir o

tempo de treinamento do usuario final.

= M=l | .
o — Titulo e menus
phic.
SAMPLE 1G GFA RR 24 533 param —
—— Componentes de aceleragcao
|
n 4 ~
t < Area onde os dados s&o
e
: { hJ l \Jp( mostrados
is ILU ﬁ ‘ i U I AR 'lj Th A e T
292 435 BT S 28 87,2 1065 125,8]
| A A ! [ 451 O T 1 e O B 1 | i 1 11 )
Avisos e erros
Y¥min | 0,0E+000  Ymax |7,26E+003

Figura 21 — Janela de visualizacdo dos difratogramas mostrando as regides da Figura 16.
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Figura 22 — A janela do difratograma.

As informacdes necessarias para sincronizar as janelas de edigdo e visualizacao com o
DBWS estao disponiveis para o usuario em outras duas janelas. A janela de projetos onde ficam
0s nomes dos arquivos € a janela de opcgcdes onde ficam os parametros da interface.

O DBWS continua sendo executado da mesma forma. Com o comando c:\pasta\DBWS
arquivol arquivo2 arquivo 3 etc. A classe TexecutarCon, Source 8, é responsavel por isso. Os
nomes dos arquivos devem ser fornecidos pelo usuario na janela de projetos. A imagem real é
mostrada na Figura 23. Para cada refinamento o usuario deve fornecer os arquivos

correspondentes na mesma ordem que seria fornecida ao DBWS no Shell do DOS.

Project - DBWS

Fil |C:'\Dncuments and Settingsimdteste. dwp Fiead | €——  Arquivo Mestre

Parameters l Comment ]

ouT | <4— Localizag&o dos arquivos
Fied ||
Fies ||

_\F‘mgram 1 ;Program 2 AProgram 3 AProgram 4 AProgram 5/ [##] | €———— Regido para expansido

0Ok | Cancel

Figura 23 - Visualizacdo da janela de projetos.

Os outros parametros da interface sdo controladas na janela de Opc¢des, o seu projeto
com a regides de expansdo € mostrada na Figura 24. Vistas da janela real s&o mostradas na
Figura 24 e Figura 25. Nesta janela o usuario pode escolher os parametros de renderizacao

como cor e forma das linhas e letras. A localizacdo do DBWS também deve ser fornecida a
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interface nesta etapa junto com a sua configuracdo e os valores padrdes para todos os

campos do arquivo ICF.

Paletas, regiao
|—= +—H——  expansivel

Dados, regido
expansivel

A

4—|-— Cnntrnlec

Figura 24 - Projeto da janela de opc¢des da interface.
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Figura 26 — Vista das outras paletas da janela de opc¢des da interface.

A sinergia das classes de objetos e janelas mostradas anteriormente forma a interface M4.
O fluxo de informacdes destas estruturas com o DBWS e o usuério € mostrado na Figura 27. Este
esquema mostra a enorme quantidade de informacdes que deve ser controlada em um
refinamento utilizando o método de Rietveld. Também é mostrado que a interface controla
uma parte significativa destas informacdes automatizando uma parte significativa de todo o

processo.

USUARIO ' -------- DBWS ' ~~~~~~~~~
> RIT
4 Componentes externos
a interface
\ 4
ICE [ Componentes da
interface
ouT — Fluxo via TICF
v v WY Outros
Opcdes M4 arquivos Fluxo via interceptacéo

do DBWS

Figura 27 — Fluxo de dados do sistema M4.

Um esquema geral da estrutura dos programas DBWS-9807a e Size2003 € mostrado no
Algoritmo 5. As palavras em letras mailsculas correspondem ao nome das sub-rotinas do
codigo Fortran original do DBWS.

A andlise da atual implementacdo do DBWS permite sugerir alteracdes no cédigo do DBWSs
para que nao seja mais necessaria uma interface. Todas as janelas de interacao com usuario
seriam inseridas no DBWS possibilitando um aumento no desempenho do DBWS. O Algoritmo 16
mostra a diferenca do projeto entre um programa em ambiente DOS e um programa em
ambiente multitarefa. Em DOS o fluxo de execugcao do programa € linear, pois uma unica
tarefa é feita de cada vez. Em um sistema operacional multitarefa os projetos dos programas
tém que ser radicalmente alterados para que usuario usufrua as facilidades disponiveis. Neste
ambiente o fluxo do DBWS passa a ser um ciclo. A todo o momento o usuario pode encerrar e
recomecar o reflnamento alterando os parametros do refinamento. Para permitir isso as rotinas

INPTR, EXPUT e OUTPTR terdo que ser reescritas.
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Considerando a analise das rotinas do bloco ITER a Equacéao 25 pode ser reescrita de uma
forma mais completa, a Equacao 26. Nela N é o somatdrio sobre os pontos do histograma, Tc é
tempo gasto nos calculos do refinamento e Td o tempo de juste das funcdes e variaveis das

funcgdes. Td refere-se aos comandos if ,case, do acesso a constantes como = e ao célculo de

% e da conversao de 26 de graus para radianos.

Equacéo 26 - Estimativa do tempo atual de refinamento do conjunto M4 e DBWS.

T=Tm+Tem +Tca+Tin+C§i Tap, +Tma, Jri(TdLj +Tci1j)
i=1

=1

rotina INPTR

Ler arquivos ICF e RIT
Ajuste dos dados, absorcao

v

SPGP
Interpreta o grupo espacial
Calcula posicoes equivalentes

A 4

CELL2
Relacdes da céla espacial

A 4

REFGEN, RTMT, SYMOPR
Posicdes hkl
Posicdes equivalentes e multiplicidade
Deslocamentos atbmicos

v

Coeréncia dos codewords

l

ITER, LOOP ciclos e LOOP pontos
Refinamento pelo método dos minimos quadrados

Calculo do background
Calculo da intensidade do pico
Corregoes absorcao
Calculo da derivadas para a matriz normal
Calculo da largura a meia altura FWHM
Correcdes da assimetria dos picos

— Calculo do acréscimo aos parametros —
Ajuste dos parametros do modelo
Calculo de Ytesrico
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Algoritmo 15 - Esquema geral da estrutura do programa DBWS.

Equacéo 27 - Estimativa do tempo de refinamento para a proposta do DBWS.

ciclo N

T =Tm+Tem+Tca+Tin+Td + > | Tap, + Tma; + Y Tc, ;
i=1

i-1

A utiizacdo de novos recursos das linguagens orientadas a objeto e da utilizagcdo dos
moédulos para calculo com ponto flutuante dos novos microprocessadores permitem
reescrever partes do DBWS para que a Equacéo 26 seja reescrita como a Equacao 27. Nesta
proposta Td passa a ser processado fora dos loops do programa permitindo um aumento em

torno de 20% na velocidade do programa DBWS.

Inicio do programa Inicio do programa
Interagcdo com Interacdo com <
) ;. al
usuario usuario
A 4 A 4
Iteragao Iteragdo <
A 4
Fim do programa Interagdo com
usuario
Y

O Fim do programa

DBWS atual Proposta
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Algoritmo 16 - Diferenca entre ambiente DOS e ambiente multitarefa Windows.

5 CONCLUSOES

Neste trabalho o projeto e implementacéo de uma interface avancada para os programas

DBWS-9807a e Size2003 foi concluida até a versao beta 2. As diretivas de controle do projeto

foram:

A interface M4 é funcional sem nenhuma alteragéao no coédigo fonte do DBWS;

A ergometria, facilidade de uso e entendimento, foi considerada. A interface possibilita
um namero minimo de acdes para executar uma tarefa,;

A velocidade de execucgao dos programas € a maior possivel;

A interface altera o minimo possivel o micro do usuario. Nenhuma configuragcao

especial deve ser feita. Nenhuma variavel de ambiente é criada;

O projeto M4 deixou claro que o desenvolvimento de softwares cientificos deve incluir novos

paradigmas. Programas que utiizam modelos complexos sdo destinados a um publico

exigente e altamente especializados. Para estes projetos € necessario utilizar desde o inicio

metodologias de Verificacdo e Validacado e técnicas de Visualizacdo de Dados Cientificos. A

inclusdo destas premissas possibilita atingir mais rapido as metas e com os padrbes de

confiabilidade desejaveis a um software cientifico confiavel.

O modelo para a atualizagcdo do DBWS deve almejar um padrdo de confiabilidade e

eficiéncia compativel com as versdes anteriores. Para isso concluimos que a recodificagado

deve ser tal que:

Que as rotinas dependentes do sistema operacional devem ser separadas das rotinas
do modelo Fisico-Quimico;

Modular as equacao e funcdes do modelo utilizando programacéao estruturada,;

Utilizar os novos recursos de calculo dos atuais processadores. Constantes matematicas,
funcdes trigonométricas e algumas operacdes com matrizes podem ser feitas por
instrucdes do processador;

Incluir novas funcdes de perfil e novos modelos para a radiagéo de fundo;

65



Reescrever as linhas de codigo de decisdo do DBWS-9807a ou Size2003 para que o

tempo de wuso do programa seja estimado pelo modelo da equacdo

ciclo N
T=Tm+Tem+Tca+Tin+Td + Z“S{Tapi +Tma; + Y Tc, ; | (veja Equagao 27).

i=1 j=1
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7 APENDICE

7.1 Tutorial do Programa M4

7.1.1 Instalacao

Junto com esta dissertacdo esta disponivel uma versdo do M4 e do DBWS na versao
Size2003a. O desenvolvimento do M4 esta ativo por isso se desejar obter uma versao mais

recente acesse a pagina do LABCACC em htip://labcacc.ig.unesp.br/. Se tiver alguma

dificuldade ou duvida entre em contado comigo em vegner@labcacc.ig.unesp.br, em

vegnerutuni@yahoo.com.br ou vegner@bol.com.br acredito que algum destes enderecos

estara ativo.
Para instalar o programa M4 é muito facil. Basta copiar o arquivo m4.exe para uma
pasta especifica. Na mesma pasta coloque o arquivo size2002a.exe ou outra versdo do DBWS

gue desejar. Neste tutorial utilizaremos a pasta c:\m4\ . Execute o arquivo m4.exe. O icone é

semelhante a . O programa agora ira procurar o arquivo m4.mfg. Neste arquivo estao
todas as informacdes de configuragcdo do M4. Se o arquivo nao for encontrado sera mostrada

ajanela dalmagem 1.

Examinar; | £ md El o E3-
5 [E=amarfo
g (Cisaurce
Documentos ([ teste, dwn
recentes
Deskton
Mews
dosumernios
-]
!
Meu computador
g |
Meus losas d
e Mome dosiauive; | = | i
Arquives datipe: [ ManDBWS project [*dwpl =] Cancelx

Imagem 1 - Janela para escolha do projeto.

Caso exista um projeto anterior que vocé deseje utilizar ele devera ser escolhido agora.
Caso nao exista ignore e clique no botdo cancelar. Se existir escolha o arquivo e clique no

botao abrir. Sera mostrada a janela da Imagem 2.
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Project - DBWS

File IC: “Documents and Settings\whDesktopimdsteste. dwp Fiead

Farameters | Comment |

RIT |C:\Documents and SettingzhwhDesktopimdhg. it
ICF |C:\Documents and SettingzhwhDesklopimdg.ick
ouT |C:\Documents and SettingzhwhDesklopimdhg.out

Fied ||
Fies ||
" Program 14 Program 2 {Pragram 3 fFragram 4 iProgram 5,7 [[#]

LCancel

Imagem 2 — Configuracéo do projeto.

Nesta janela vocé devera escolher os arquivos que serdo utilizados no comando de
acionamento do DBWS. O DBWS sera executado como C:\m4\dbws.exe arquivol arquivo2
arquivo3 arquivo4 arquivo5. Na janela o arquivol corresponde ao botédo RIT, o arquivo2 ao
botao ICF e assim por diante.

M4 1.0 [ [=1%]

System  Edit Run  Tools Help ‘

[ Figiest

Start
DEWE

Program 2

Piogram 2

Fiogram 4

Progiam 5

Program &

Piogram 7.

Fiogram &
DBWS |

Imagem 3 - A abertura do programa M4.

A partir deste ponto serd utilizada uma amostra real fornecida por Lucianna Gamma
da Universidade Federal de Campina Grande. No seu trabalho foi estudada a influéncia da
substituicdo do Cr3* na série NiFe2xCrxOs com x = {0,0; 0,5; 1,0; 1,5; 2,0}. Para melhor

organizacao crie uma pasta e coloque seus arquivos DRX e ICF nela.

7.1.2 Configuracao

Agora é necessario configurar o M4 com as suas preferéncias. O primeiro passo & escolher
a pasta de trabalho. Faca:
= V4 ajanela de opc¢des ou digite CTRL - F11,;
= Aparecera a janela da Imagem 4. Se ndo aparecer como na imagem clique na paleta
WORKING FOLDER. A I6gica da janela € idéntica ao gerenciador de arquivos. Escolha a

pasta onde estdo os arquivos.
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Options

‘Working foder | Programs | Eile and program name | Preferences | Codewards

C:hmd
=B =
= C
= md

£ 1635
£ 1837
£ 1638
£ 2ucianna
£ Ceo2

Imagem 4 - Janela de opcdes. Paleta da pasta de trabalho.

Options
warking falder | Eragram | Elle and pragram niame  Preferances | Cadeward |
¥ Gontax highlight
lse
Color
¥ Phase name FG B&
7 Codzhords B
Ener F& e
Tea e
Fist Paned
@ Left © Right
Zom 5 % Show 2 et
- v ' Caption
W ¥ ohservadn | E— :I % Show border
¥ caloulado [ % Show tis
v Difeienga I -
] Caes

Imagem 5 - Paleta de preferéncias para os editores.

Options Options
Werking folder | Progtams | Eil and program name | Preferences Codewards | Working foder | Erograms | File and progiam name | Preferences Codewords |
Infial model Initial model
Jrimie - Teneiic for phases B
F oo o [T i 2 o Jo LINE 2.1 [ | PHASE NUMEER
i R N N O N LINE 2.2 1]t Tr.ooo0fo oo Jo.000 [o.000 [o.0000] HATMS HFU
LINE 3 il __ SPACE GROUP
BILIME 4 LsBL 1 niyp__[0.00000]0.00000]0.00000[0.00000]1.00000 LBL M NTYP..
o0 [0 [100 |03 [0 CODEWORDS
GiElSES 9000000, 60000]0. 00000 [0 000D [0.00030 [0.00000 I
[0 00000 [i0.00000 [0.00000| 100060 |0.00000 |0.00000 [0 60600 LINE 101 2] 030 |030 [0.30 030 030 [0.30 CODEWORDS
100 [1.00 [100 [100 [100 [100 [1.00 CODEWORDS 0.00100)0.00000 SCALE Bo
00000 |0.00000|0.00000 LINE 10-2 100|030
100 [oo [0 CODEWORDS 000000 0.00000 [0.03000]0.00000 [0.00000]0. 00000 [0.00000 UVWETZRY
10,0000 0.00000 | 0.00000|0.000000.00000[0.00000 BACKGROUND 030 [oa0 Jom o fosm Joa foso
N O I O CODEWORDS 0.000000.00000 |0.00000 [S0.0000 [30.0000[S0.0000 1]
100 1o [ron [ioo [roo [roo CELL FAREM
Geneiic for phases 000000 0.00000 [0.00000 PREF1 PREF2
PHASE NUMBER . | 100|100 [100 =
)| Cancel ] concel

Imagem 6 — A paleta com os valores padrdes para parametros do ICF.

Na Imagem 5 e Imagem 6 s&o mostradas as paletas para editar os editores e
visualisadores e 0s valores padrBes para os campos do arquivo ICF. Para altera-los basta clicar
com o botao direito do mouse. A funcionalidade é idéntica aos componentes padrdes do
Windows®©. Qutro recurso muito utiizado € o menu de conversao de arquivos da janela

principal, Imagem 7. Nele é possivel converter difratogramas de diferentes formatos para o
formato que é lido pelo DBWS.
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6 M4 1.0 - 01695 dwp

[B][=1]

System Edit Run Tools Help

Project

Stat Shellsave
DBWS Shell clear

Translator b

<

TRTYUKD -> RIT A
TETIRINT -> RIT &
TATIRINT -2 DAT 10 - #fit
TRTIRINT -> RIT & Free
TATIRINT 3> INT Rietan
TATYRY - DAT 10 - ¥fit
%> Hex 8

DBWS _|End of program

DB'S fProgram 2 /[Progiam 3 JFrogiam 4 /|Progiam 5 / Frogiam 6 [E0)]

Imagem 7 — Menu para conversao de arquivos.

7.1.3 Utilizacao

Agora é possivel fazer um refinamento simples. O arquivo inicial utiizado € mostrado em

Source 1. Os parametros cristalograficos foram retirados de um banco de dados. O

refinamento ajustara estes parametros aos valores da amostra. Para a utilizacao da interface é

fundamental também utilizar o manual do DBWS.

ZF 4h -
0 7 1 o0

0o 1
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-45000 90.0000 10.0000
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Source 1 - ICF inicial para o tutorial.

A partir de agora é possivel utilizar o DBWS. Acione o botao da janela principal ou tecle F1.
O DBWS sera acionado e serd mostrada a Imagem 8, verifique os valores de Rp, Rwp e R-
expected.

No menu da janela principal € possivel acionar o editor do arquivo ICF e o visualizador dos
difratogramas, arquivos DRX. Também é possivel usar as teclas de atalho:

= CTRL F1 para mostrar o arquivo DRX, Imagem 9;

= CTRL F2 para mostrar a janela do editor de ICF;

= CTRL F3 para mostrar o arquivo de saida do DBWS, arquivo OUT.

M4 1.0 - 01695.dwp O] x|
Spstern Edit Bun Toolz Help
Project | ID3Z=90000 IRS=Z0000 WATS= 51z M3Z=Z56 NOWV=15000 ;I
Stat ZF 4h - 5% PVA - EZn Fei 04 Rup= Z54.56%
ar INPUT: CYCLES = 5} REFINAELE PARAMETERS = u}
DEWS DATA RANGE (2ZTHETA): START = 20.000, STOP = 120.000, STER = .ozo
Eragran £
Frogram ¢ ||[HOBEE 085668865686 66606660 6 660 666866 666606660 666866 6686806660666066660060688068806
CYCLE NUMEBER - O
Eragrar &
F-F = 181.27% R-WF = 254.56% E-EXPECTELD = 17.895% &5 = 15.85
M Stop - Program terminated.
Fragar & A
———— e s
Eragranm v
= = -\-,DBWS J(F'rogram 2 AProgram 3 /Program 4 A Program 5 4 Program 6 AProgram 7 /i Program S 4 Program 9 4 Program 107
i =ie =4
DBWS |End of programm i

Imagem 8 — Primeira execucao do DBWS.

= M[[=)/ ]

Geral  Grafico

ZF 4h - B% PYA, - Zn Fed 04 < - o nome do arquiRwp= 284 56%

=
TPEL T, B a2y, e - oy o "-

796 28 803 1.1 139

Ymin | 0.0E4+000  Ymax :1.42E+DDZI

Imagem 9 - Visualizagdo do arquivo DRX.

Agora é necessario dominar os recursos basicos destas janelas. Para a janela do DRX
(CTRLF1):
= Para aumentar o zoom clique na regido desejada do difratograma com o botdo
esquerdo do mouse;
= Para diminuir o zoom clique com o bot&o direito do mouse;
= Para escolher mostrar ou nao as fases, o background ou o difratograma calculado va

no menu principal.
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O editor controla completamente os arquivos ICFs. Para manter a sincronia e coeréncia
dos codewords basta clicar com o mouse, nos campos de codewords evite digitar
manualmente os valores. Utilize os valores sugeridos pela interface. No editor os recursos mais
utilizados sao:

= A tecla <INSERT> liga ou desliga o modo de inser¢do no texto. O cursor da janela sera
alterado;

Tecle <CTRL Z> para desfazer a dltima modificacao no texto;
<CTRL C> copia um texto selecionado;
<CTRL X> recorta um texto selecionado;

<CRITL V> cola um texto armazenado na memoria;

Tecle <F12> para retornar ao arquivo ICF utilizado no antepenultimo refinamento. A
interface armazena os ultimos 10 arquivos Icf utilizados;
A combinag&o <CRTL SHIFT 1> ou <CRTL SHIFT 2> até <CRTL SHIFT 9> coloca uma marca

no texto, veja Imagem 10. Esta marca pode ser utilizada como atalho. Digite <CTRL 1>
ou <CTRL nimero> para salta para esta marca. O texto onde a marca foi colocada

sera exibido ndo importando o numero de marcas e a posicao atual do texto;

et Bl I =1 =T =Y T T

o 7 1 0 0
@l oozoi ooooo 10000 odo
1.54060 1.54440 .45C

Imagem 10 — A marca de hiperlink no textp ICF.

= Utilize os botdes de aceleracao indicados na

= |magem 11;

=l $ || @[ #h| coces T [
+|=| B| BlEEE &

]

Para escolher o nimero de ciclos

Para inserir uma nova fase no
ICF

Para desligar os codewords

Para ligar os codewords
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Imagem 11 - Botdes de aceleracdo mais utilizados no editor de ICFs.

= Para ligar um codeword cliqgue com o bot&o direito no meio do campo. Os codewords

permitidos aparecerdo em uma linha azul; Para desligar Ative o botdo MENOS e clique

sobre o codeword, sera colocado o valor 0.00 e todos os outros codewords serao

ajustados. Lembre de ligar o botao MAIS para inserir os codewords;

Ao ligar um codeword é possivel utilizar as teclas ALT e CTRL. Se ao clicar o botdao do

mouse e a tecla Alt estiver acionada o cdédigo colocado sera o mesmo do ultimo

codeword utilizado. Se a tecla CTRL estiver acionada o valor do novo codewrod sera

multiplicado por -1. As teclas ALT e CTRL podem ser utilizadas em conjunto. O resultado

serd um codeword idéntico ao anterior com o sinal trocado.

A Imagem 12 mostra o difratograma gerado pelo arquivo ICF inicial. O difratograma

Eile  Graphic Ehaze

medido é mostrado por uma linha preta com cruzes nos pontos e o difratograma teorico é a

curva mais clara sem pontos. Note a diferenca entre o difratograma calculado e o medido.

=[Ol x]

ZF d4h - 5% PYA -ZnFe2 04 < -0 home do arquifwp= 284.56%

SRR3R

“min | 0.0E+000 ‘Ymar | 1.07E+004 |

Imagem 12 - Histograma inicial do ICF exemplo.

Ajuste o nimero de ciclos para 5 e ligue o codeword do fator de escala, veja a Imagem

=& C:\m4\1 6I5N01 695.ict
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Imagem 13 - Campo do codeword fator de escala.

Agora pressione F1, lembre sempre de salvar o arquivo ICF na janela de edicdo. O
resultado € mostrado na Imagem 14 e Imagem 15. Verifique os valores de RP, RW, R-EXPECTED
e S. O refinamento segue ligando e desligando os codewords desejados, lembre de salvar o
ICF antes de acionar o DBWS com tecla F1.

Os passos seguintes dependem de cada amostra e da estratégia utilizada pelo usuario.

=*M4 1.0 - 01695.dwp M=l E3

Syztern Edit Bun Toolz Help

Project | R-F =  64.10% R-WF =  £5.90% R-EXFECTED = 17.595% & = z.e9 &

Sl CYCLE NUMBER - 4
DBYW/S B-F = 64.14% E-WF = 69.90% R-EXPECTED = 17.95% § = 3.89
agrar 2 | ..............................................................................

Pragram d I CYCLE NUMEER - 5

R-P = 64.15% R-WF = 69.90% R-EXFECTELD
Eiagrarm 4 I )

Stop - Program terminated.
Eiogran & I

Biagran & I _ILI
] | | 3

[ Progen 7
Program — “\DBWS fFrogram 2 J Program 3 {F1ogram 4/ Frogiam 5 fFrogram B/ Frogram 7 AFrogram 8 fProgram 9 Frogiam 10
felelg=1i

DEWS |End of program s

]
i
-1
[fu]
4, ]
e
ul

]
L)
1]
[Fu]

Imagem 14 - Saida do DBWS com o fator de escala ligado.

ik =10

File Graphic Phaze
ZF 4h - BE PYA - FnFeZ 04 Rwp= B3.90%

LAY i, ; ..H-ﬂiv‘*ﬁ&&l PRI “
28 36.4 36.9 374
‘Ymin | 0.0E+000  ‘Ymax | 4.40E+003 | W

Imagem 15 - DRX resultante do ciclo da Imagem 14.

Para este exemplo foram utilizados os passos:
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= |jgar os codewords de DISP e os primeiros codewords do background, Imagem 16.
Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo OUT;

= |jgar os parametros a,b e c da cela cristalografica, Imagem 17. Note que a simetria é
obedecida. Como a = b = ¢ a interface colocou o mesmo valor para os trés
codewords. Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo OUT;

= |ijgar o parametro V da largura a meia altura, Imagem 18. Teclar F1 e analisar o grafico
e o arquivo OUT. Neste ponto a saida do DBWS deve ser R-P = 27.95% R-WP = 38.18%
R-EXPECTED = 17.94% S= 2.13;

= Lligue U e V. Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo OUT;

= |igue os codewords de U, V, W, X e Y. Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo OUT;

= |jgue o codeword da posicdo atbmica do oxigénio, X, y e z. Lembre de usar a tecla ALT
para ficarem com o mesmo valor. Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo OUT;

= |igue o codeword da funco de assimetria. Teclar F1 e analisar o grafico e o arquivo
OuT;

= Ligue Bo e B dos atomos. Neste ponto € provavel ocorrer um erro. Se durante o
refinamento algum termo nao fazer sentido fisico ou for um valor incoerente a interface

ird avisar na parte inferior da janela. Veja a Imagem 19;

O ICF final estd em Source 2. Lembre que este tutorial € um exemplo. A estratégia de
refinamento utilizada pode ser alterada. Na home page do projeto ha outros exemplos mais

complexos. Se desejar envie para os desenvolvedores outros exemplos.

3.75040156.51510 2.54294 £.59203 1.54295 .31920 1.6209143.34860 24206
5 PARANS REFINED
.oooo L0619 L0000 1.0000 .0ooo .ooan .0000 ZER DISP TRALNS p g r t
.0000 51.0000 .0ooo .0ooo .0ooo .0oao .0000 CODEWORDS
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- - « LI « LI PR} PR} LPLN BN SR IRAR L E
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.00ooo .10000  .00000  .00000  .00000  .00000 .00000 T W W CT 2 OX Y
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Imagem 17
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Imagem 19 — Avisos e erros sao mostrados na parte inferior da janela.
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7.2 Codigos

Source 3 - O codigo completo do programa M4,

program M4;
uses Forms, SysUtils,
UFOpcoes in "UFOpcoes.pas® {FOpcoes},
UF1 in "UF1.PAS" {Forml},
UFProjeto in "UFProjeto.pas® {FProjeto},
Uabertura in “Uabertura.pas® {FSobre},
UEdit in "UEdit.pas® {FEditor},
Editor in "._\ED\Editor.pas”,
UICF in "..\UICF_PAS",
UGeral in "..\UGeral.pas”,
Ugraf in "Ugraf.pas® {FGraf},
Unucleo in ".._.\hera\Unucleo.pas”,
uconst In "..\hera\UCONST.PAS",
PlotInfo in "..\Componen\PlotInfo.pas”,
UGrafico in ".._.\Componen\UGrafico.pas”,
UDev in "UDev.pas" {FDev},
uExecutarCons in "._.\Componen\uExecutarCons.pas”,
UConversor in "UConversor.pas” {Fconversor},
BaseGraf in ".._.\Componen\BaseGraf._.pas~;

{$R *.res}

begin
mostrar_janela_projeto_inicio:=false; // O programa inicia aqui...
Application.Initialize;
Application.CreateForm(TForml, Forml);
Application.CreateForm(TFOpcoes, FOpcoes);
Application.CreateForm(TFProjeto, FProjeto);
Application.CreateForm(TFSobre, FSobre);
Application.CreateForm(TFDev, FDev);
Application.CreateForm(TFconversor, Fconversor);

// A janela de projetos deve ser aberta...
if mostrar_janela_projeto_inicio then Forml.ProjectliClick(nil);

// Class para validacao e verificacao
if mostrar_janela_dev then
begin
FDev.Show;
ProcessarDev;
end;
Application.Run; // Executando o programa .
end.

Source 4 - Fonte da janela principal do programa M4.

TForml = class(TForm)
StatusBarl: TStatusBar;
Panel2: TPanel;
Buttonl: TButton;
Button_progl, Button_prog2, Button_prog3, Button_prog4, Button_prog5: TButton;
Panel3: TPanel;
ExecutarProgl, ExecutarProg2, ExecutarProg3, ExecutarProg4: TExecutarCons;
ExecutarProg5: TExecutarCons;
Labell: TLabel;
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ClientSocketl: TClientSocket;

Button_prog6, Button_prog7, Button_prog8, Button_prog9, Button_proglO: TButton;
ExecutarProg6, ExecutarProg7, ExecutarProg8: TExecutarCons;
ExecutarProg9, ExecutarProglO: TExecutarCons;

TabSetl: TTabSet;
Memol,Memo2,Memo3,Memo4 ,Memo5,Memo6 ,Memo7 ,Memo8,Memo9 ,Memo10: TSynEdit;
MainMenul: TMainMenu;

Systeml, Projectl: TMenultem;

EnvironmentOptionsl: TMenultem;

Reopenl, Reopen_1l, Reopen_2, Reopen_3, Reopen_4: TMenultem;

Reopen_5, Reopen_6, Reopen_7, Reopen_8, Reopen_9, Reopen_10: TMenultem;
N1: TMenultem;

Closel: TMenultem;

Editl: TMenultem;

menu_pl_f1, menu_pl 2, menu_pl_F3, menu_pl_f4, menu_pl F5, N2,
Program21, menu_p2_f1, menu_p2 f2, menu_p2_ f3, menu_p2_f4,

menu_p2_¥5, Program3l, menu_p3 1, menu_p3_f2, menu_p3 f3, menu_p3 f4,
menu_p3_f5, Program4l,

menu_p4_f1l, menu_p4 2, menu_p4_f3, menu_p4_f4, menu_p4 5,

Program51, menu_p5 f1, menu_p5 2, menu_p5_f3, menu_p5 f4, menu_p5 f5,
Program6l, menu_p6_f1l, menu_p6 f2, menu_p6_f3, menu_p6_f4, menu_p6_ f5,
Program71, menu_p7_f1, menu_p7_f2, menu_p7_f3, menu_p7_f4, menu_p7_f5,

Program81, menu_p8_f1, menu_p8 2, menu_p8_fF3, menu_p8 f4, menu_p8_fFf5,
Program91, menu_p9_f1, menu_p9 f2, menu_p9 3, menu_p9_f4, menu_p9 5,
Programl0O1,

menu_pl0_f1, menu_pl0_f2, menu_pl0_f3, menu_pl0_f4, menu_pl0_f5, N3,
DOSWindows1l, DOSwindowll, DOSwindow21, DOSwindow31l, DOSwindow4l,
DOSwindow51, DOSwindow61l, DOSwindow71, DOSwindow81, DOSwindow9l,
DOSwindow101, Runl,

Program_1, Program_2, Program_3, Program_4, Program_5, Program_ 6,
Program_7, Program_8, Program_9, Program_10,

Ferramentasl, Converterl,

XTRINTRIT81, XTRINTRIT101, XTRINTRIT8Freel, XTRINTINTRietanl,

XHex81, Aboutl, About2, XTXYDAT10Xfitl, Salvarpromptl, Limparpromptl,

N4: TMenul

tem;

SaveDialogl: TSaveDialog;
XTUXDRIT81: TMenultem;

procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure

private

FormCreate(Sender: TObject);
EnvironmentOptionslClick(Sender: TObject);
ProjectlClick(Sender: TObject);
Button_proglClick(Sender: TObject);
CloselClick(Sender: TObject);
FormShow(Sender: TObject);
About2Click(Sender: TObject);
ExecutarProgllinicioPrograma(Sender: TObject);
ExecutarProglFimPrograma(Sender: TObject);
menu_pl_f1Click(Sender: TObject);
FormClose(Sender: TObject; var Action: TCloseAction);
TabSetlChange(Sender: TObject; NewTab: Integer;var AllowChange: Boolean);
DOSwindowl1l1Click(Sender: TObject);
Reopen_1Click(Sender: TObject);
MemolCiclo(Sender: TObject);
XTRINTRIT81Click(Sender: TObject);
XHex81Click(Sender: TObject);
XTRINTRIT101Click(Sender: TObject);
XTRINTRIT8FreelClick(Sender: TObject);
XTRINTINTRietanlClick(Sender: TObject);
XTXYDAT10XFitlClick(Sender: TObject);
SalvarpromptlClick(Sender: TObject);
LimparpromptlClick(Sender: TObject);
XTUXDRIT81Click(Sender: TObject);

fprojeto_ativo, permitir_captura:boolean;

fnome_projeto:TFileName;
procedure mprojeto_ativo(v:boolean);
procedure mnome_projeto(v:TFileName);

public

os_memo:array[1l.._numero_programas] of TSynEdit;

0s_botoes:

array[1l.._numero_programas] of TButton;

os_menus:array[l.._numero_programas,l.._arquivos_suportados]of TMenultem;
os_execute:array[1l.._numero_programas] of TExecutarCons;
// As janelas de edicéo...
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as_janelas_edicao:array[l.._numero_programas,l.._arquivos_suportados]of TFEditor;
as_janelas_edicao_graf:array[l.._numero_programas,l.._arquivos_suportados]of TFGraf;
procedure montar_opcao;
procedure ajustar_menus_reopen;
property projeto_ativo:boolean read fprojeto_ativo write mprojeto_ativo;
property nome_projeto:TFileName read fnome_projeto write mnome_projeto;

end;

program Hera;

uses
Forms,
U0 in "UO.pas® {FUOQ},
Ul in "ul._pas® {F1},
uconst in “uconst.pas”,
Uopcoes in “Uopcoes.pas”®,
Ufopcoes in "Ufopcoes.pas” {FOpcoes},
Uprojeto in “Uprojeto.pas® {FProjeto},
Unucleo in "Unucleo.pas”,
UFDRX in "UFDRX.pas® {FDRX},
Grafico in "comp\Grafico.pas”,
UComposto in “"UComposto.pas® {FComposto},
Umodelo in "Umodelo.pas®™ {FModelo},
UDRX in "UDRX.PAS",
UGespacial in "UGespacial.pas”,
Utabper in "COMP\Utabper.PAS® {FTabPer},
Umodelofase in "Umodelofase.pas”®,
UDadoElementos in "UDadoElementos.pas”,
UMensagem in “"UMensagem.pas® {FMensagem},
UGeral in "__\UGeral.pas”,
UICF in "._\Uicf_pas”,
UGrafico in ".._.\Componen\UGrafico.pas";

{$R *.res}

begin
Application.Initialize;
Application.CreateForm(TF1, F1);
Application._Run;

end.

Source 5 - Codigo fonte completo do programa HERA.

TF1 = class(TForm)
PopupMenul: TPopupMenu;
NovoProjetol: TMenultem;
N4: TMenultem;
Opesl: TMenultem;
OpenDialogProjeto: TOpenDialog;
OpenDialogDRX: TOpenDialog;
ImageListl: TlImageList;
N2: TMenultem;
DRX: TMenultem;
Grupo: TMenultem;
N1: TMenultem;
Compostol: TMenultem;
OpenDialogComposto: TOpenDialog;
StatusBar: TStatusBar;
Panel2: TPanel;
Panell: TPanel;
Tree: TTreeView;
Modelol: TMenultem;
N3: TMenultem;
ImportarICF1l: TMenultem;
OpenDialoglICF: TOpenDialog;
DBWS1: TMenultem;
ClientSocketl: TClientSocket;
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ServerSocketl: TServerSocket;
Menssageml: TMenultem;
BitBtnl: TBitBtn;
procedure FormCreate(Sender: TObject);
procedure FormDestroy(Sender: TObject);
procedure FormResize(Sender: TObject);
procedure OpeslClick(Sender: TObject);
procedure NovoProjetolClick(Sender: TObject);
procedure DRXClick(Sender: TObject);
procedure GrupoClick(Sender: TObject);
procedure PopupMenulPopup(Sender: TObject);
procedure TreeEdited(Sender: TObject; Node: TTreeNode; var S: String);
procedure TreeKeyDown(Sender: TObject; var Key: Word;
Shift: TShiftState);
procedure TreeKeyPress(Sender: TObject; var Key: Char);
procedure FormClose(Sender: TObject; var Action: TCloseAction);
procedure CompostolClick(Sender: TObject);
procedure ModelolClick(Sender: TObject);
procedure ImportarlCF1Click(Sender: TObject);
procedure DBWS1Click(Sender: TObject);
procedure ServerSocketlAccept(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlClientConnect(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlClientDisconnect(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlClientError(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket; ErrorEvent: TErrorEvent;
var ErrorCode: Integer);
procedure ServerSocketlClientRead(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlClientWrite(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlGetSocket(Sender: TObject; Socket: Integer;
var ClientSocket: TServerClientWinSocket);
procedure ServerSocketlGetThread(Sender: TObject;
ClientSocket: TServerClientWinSocket;
var SocketThread: TServerClientThread);
procedure ServerSocketlListen(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ServerSocketlThreadEnd(Sender: TObject;
Thread: TServerClientThread);
procedure ServerSocketlThreadStart(Sender: TObject;
Thread: TServerClientThread);
procedure ClientSocketlConnect(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ClientSocketlConnecting(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ClientSocketlDisconnect(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ClientSocketlError(Sender: TObject; Socket: TCustomWinSocket;
ErrorEvent: TErrorEvent; var ErrorCode: Integer);
procedure ClientSocketlLookup(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ClientSocketlRead(Sender: TObject; Socket: TCustomWinSocket);
procedure ClientSocketlWrite(Sender: TObject;
Socket: TCustomWinSocket);
procedure ButtonlClick(Sender: TObject);
procedure Button2Click(Sender: TObject);
procedure MenssagemlClick(Sender: TObject);
private
permitir_captura:boolean;
procedure wmmove(var message:TMessage); message wm_move;
protected
procedure AbrirProjeto;
public
projeto:Tprojeto;// O projeto. inicialmente nulo
buf:shortstring;
procedure Novo_projeto;
procedure Apagar_projeto;
procedure NovoDRX;
procedure NovoComposto;
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NovoModelo;
LerProjeto(onome:TFileName);
msg(s:string);
_erro(num:word;amsg:string);

procedure

procedure

procedure

procedure
end;

Source 6 - Fonte da janela principal do programa HERA.

TProcesso = procedure of object;
TNucleo = class
private

TtNomeArquivo:~shortstring;
fNome :ShortString;
flmagelndex, fSelectedlndex,fStatelndex: integer;

falterado,

fmodeloativo:boolean;

fonalterado:TNotifyEvent;
fNucleoAnterior:TNucleo;

fNoListas:

procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
function

protected
// As marcas do
marca_inicio_bloco, marca fim bloco

word;
mnome(v:ShortString);
mNoListas(v:word);
mNucleoAnterior(v:TNucleo);
mimage Index(v:integer);
mSelectedIndex(v:integer);
mStatelndex(v:integer);
malterado(v:boolean);
Getnomearquivo:shortstring; procedure Setnomearquivo(v:shortstring);
inicio e fim do bloco de dados no arquivo
longint;

_bloco_, bloco_inicio : PBufferArquivo;
_tamanho_bloco,_tamanho_bloco_inicio:longint;
buf:PBufferArquivo;

file:TFileByte;// Temporario para a funcao retornar arquivo

procedure
procedure
procedure
procedure

_Salvar(var f:file);virtual;

AtivarModelo;virtual;
DesativarModelo;virtual;
Alterando(Sender: TObject);virtual;

function GetModeloAtivo:boolean;virtual;

procedure

public

SetModeloAtivo(v:boolean);virtual;

ListaObjetos,Lista Descendentes:TList;
Colocar_em_Tree:boolean;
TreeNode:TTreeNode;
TreeView:TTreeView;

anterior:TNucleo;

msg:TMensagem;

// Inicia

o0 objeto. Aloca memdria para esta classe.

constructor Create(AAnterior:TNucleo);virtual;

destructor Destroy;override;

procedure

// Desaloca a memdria utilizada
msg_nulo(s:string);

procedure Anexar(alista:word;onucleo:TNucleo);
procedure Anexar_Descendente(v:TNucleo); // antigo Anexar_Lista_ listal

procedure

CarregarNo;

function Execute:boolean;virtual;

procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure
procedure

Show;virtual;

MontarBloco(obloco:PBufferArquivo);virtual;
ProcessarBloco(comando: longint;obuf:PBufferArquivo);virtual;
Salvar;

Ler;virtual;

LerBloco(var f:TFileByte);virtual;

nulo;

// Caracteristicas da classe, propriedades.
// Algumas propriedades sdo criadas em tempo real. Atencéo.

// Propriedades sempre criadas pelo objeto
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property Alterado:boolean read falterado write malterado;

property Nome:ShortString read fnome write mnome;

property NoListas:word read fNoListas write mNoListas;

property NucleoAnterior:TNucleo read fnucleoanterior write mnucleoanterior;
property OnAlterado:TNotifyEvent read fOnAlterado write fonAlterado;
property ModeloAtivo:boolean read GetModeloAtivo write SetModeloAtivo;

// Imagens de estado. Nesta versao foram criadas 3 estados possiveis.
// Cada estado é representado por um Longint. A variavel ndo é integer
// porque o tamanho de um integer depende do compilador.

// Estas propriedades utilizam array dinamicos. Podem facilmente serem
// aumentadas ou diminuidas.

property Imagelndex:integer read flmagelndex write mlmagelndex;
property SelectedlIndex:integer read fSelectedlndex write mSelectedlndex;
property Statelndex:integer read fStatelndex write mStatelndex;

// Variaveis criadas dinamicamente

L---1

// Caso exista um arquivo associado a este objeto o seu nome seréa

// gravado nesta propriedade.

property NomeArquivo:shortstring read Getnomearquivo write Setnomearquivo;
end;

// Nucleo para sequéncia de dados simples tponto, TDadoElemento
TBaseDadosimples = class(TNucleo)
private

fdimensao: longint;
protected

function GetDimensao:longint; virtual;

procedure SetDimensao(v:longint); virtual;
public

constructor Create(AAnterior:TNucleo);override;

procedure Iniciar_dados;virtual;

property Dimensao:longint read GetDimensao write SetDimensao;
end;

Source 7 - Classe ancestral para os objetos do prot6tipo HERA.

TConsoleEvent = procedure(Process: THandle; const OutputLine: String) of object;
TComandoThread = class(TThread)
private
protected
procedure Execute; override;
public
memo:TSynEdit;
programa,parametro,pasta:string;
EventoRunningUpdate:TConsoleEvent;
codigo_retornado:longint;
ExecutarExterno:boolean;
constructor Create;
procedure msg(s:string);
procedure GetExecutablelnfo( const Filename: String; var BinaryType, Subsystem:
DWORD) ;
function ExecConsoleAplicacao: integer;
end;

TExecutarCons = class(TComponent)
private
fPrioridade:TThreadPriority;
fpasta:string;
oThread: TComandoThread;
fmemo:TSynEdit;
fOnlnicioPrograma, fOnFimPrograma: TNotifyEvent;
fprograma,fparametro:string;
fLimparMemo:boolean;
fExecutarExterno:boolean;



procedure meExecutarExterno(v:boolean);

procedure mprioridade(v:TThreadPriority);

procedure mmemo(v:TSynEdit);

procedure mprograma(v:string);

procedure mparametro(v:string);

procedure mpasta(v:string);

procedure mLimparMemo(v:boolean);
protected

procedure FimThread(Sender: TObject);

procedure RunningUpdate(Process: THandle; const NewLine: String);
public

codigo_retornado:longint;

constructor Create(AOwner: TComponent); override;
published

procedure execute;

property ExecutarExterno:boolean read fexecutarexterno write mexecutarexterno;

property Prioridade:TThreadPriority read fprioridade write mprioridade;

property Memo:TSynEdit read fmemo write mmemo;

property LimparMemo:boolean read fLimparMemo write mLimparMemo;

property Programa:string read fprograma write mprograma;

property Parametro:string read fParametro write mParametro;

property Pasta:string read fpasta write mpasta;

property OnlnicioPrograma:TNotifyEvent read fOnlnicioPrograma write

fOnlnicioPrograma;

property OnFimPrograma:TNotifyEvent read fOnFimPrograma write fOnFimPrograma;

end;

Source 8 - Classe para executar o programa DBWS.

THKLPlotInfo = class
Private

protected
L]
public
vetor:array of THKL_TAD;
constructor Create;virtual;
destructor Destroy;override;
procedure SetHKL(h,k,l:integer;Ka:word;teta:real;F:Real);

// Procura pelo primeiro hkl e retorna a posicdo no vetor. Se ndo encontar
// retorna -1.
function SearchHKL(h,k, I:integer):integer;
function SearchHKL_Y(y:integer;var h:integer;var k:integer;var l:integer;var
ka:integer):boolean;
property Count:integer read fcount write mcount; // A dimensdo dos vetores
end;

TListaHKL = class
Private
[-1
protected
[-1
public
Lista:TList;
constructor Create;virtual;
destructor Destroy; override;
procedure Clear;
procedure AdicionarHKL(Fase:word;h,k,l:integer;Ka:word;teta:real;F:Real);
property Fases:word read ffases write mfases; // O numero de fases
end;

TPlotInfo = class(TComponent)
private
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// 0s nomes dos arquivos gerados pelo DBWS para o DMPLOT
fplotinfo,fplotinfobin:TFileName;

// 0O titulo do grafico
ftitulo:string;

// Quantas fase e quantos pontos sdo lidos em cada fase
ffases, fpontos: integer;

// O passo e o teta inicial do grafico
fpasso, ftetamin:real;

fLimiteProcuraMinimo,fLimiteProcuraMaximo: integer;
// As reflexdes em cada fase. Se for -1 a fase ndo estd sendo utilizada.

REFLS:array[1. .max_no_fases]of integer;
NomeFase:array[1l..max_no_fases]of string;
idade_plotinfo, idade_plotinfobin:integer;
fOnFimProcesso:TNotifyEvent;
procedure mplotinfo(v:TFileName);
procedure mplotinfobin(v:TFileName);
procedure mLimiteProcuraMinimo(v:integer);
procedure mLimiteProcuraMaximo(v:integer);
protected

// Apaga tudo. Todos os vetores dinamicos sdo apagados liberando a
// meméria utilizada.
procedure IniciarComponente;virtual;

public
Y,Yc,Bck,Diferenca:array of real;
Lista HKL:TListaHKL;
Yf:array of array of real; // As curvas do Ycalc para cada fase
Y_visivel,Yc_visivel,Bck visivel ,Diferenca_visivel:boolean;
fase_visivel:array[1l..15]of boolean; // Para as fases
fasehkl_visivel:array[l..15]of boolean; // Para os planos hkl das fases

// Cria e libera a instancia do componente.
constructor Create(AOwner: TComponent);override;
destructor Destroy;override;

// Lé os arquivos e processa as informacoes.
// Esta rotina inicia e executa o objetivo deste componente.
function processar:boolean;

// Retorna o numero de reflexbtes HKL de cada fase.
9 // Se nao existir retorna -1.
function Norefls(AFase:integer):integer;

// Retorna o nome de cada fase lida. Se nula retorna **

// A partir da versdo 1.1 ha uma property para cada titulo de cada fase.
function RetNomeFase(AFase:integer):string;

function GetMaior:real;

function GetMenor:real;

function GetMaior_Dif:real;

function GetMenor_Dif:real;

// As propriedades lidas dos arquivos.
property Titulo:string read ftitulo;
property Fases:integer read ffases;
property Pontos:integer read fpontos;
property Passo:real read fpasso;
property TetaMin:real read ftetamin;

// O limites para a procurado do maior e menor valor
property LimiteProcuraMinimo:integer read fLimiteProcuraMinimo write
mLimiteProcuraMinimo;
property LimiteProcuraMaximo:integer read fLimiteProcuraMaximo write
mLimiteProcuraMaximo;
published



// 0 nome e localizagdo do arquivo PLOTINFO.

// Aqui estéo Y observado, Y calculado, o titulo e as informagbes dos
// planos hkl calculados.

property plotinfo:TFileName read fplotinfo write mplotinfo;

// 0 nome e localizagdo do arquivo PLOTINFO.BIN .

// Aqui estdo o vetor com os pontos calculados para o background e para

// cada fase.

property plotinfobin:TFileName read fplotinfobin write mplotinfobin;

// Quando processar termina chama este evento. Ele é util para

// sincronizar a interface com este componente.

property OnFimProcesso:TNotifyEvent read fOnFimProcesso write fOnFimProcesso;
end;

Source 9 - Classe para leitura dos arquivos PLOTINFO e PLOTINFO.BIN.

// TADs para cada atomo da fase. Utilizando a ldgica do ICF do DBWS
PICF_Atomo = ~TICF_Atomo;
TICF_Atomo = record

nome:string[4]; // A identificacdo do atomo

m:Smallint; // A multiplicidade do atomo

ntyp:string[2]; // 0 tipo de atomo

carga:Shortint;

X,Y,Z, // As coordenadas

B, // Deslocamento atdmico isotropico

So:real; // fator de ocupacao

Betall,Beta22,Beta33, // Deslocamento atdémico anisotrépico

Betal2,Betal3,Beta23:real;

// Os codewords

CX,Cy,Cz,CB,CSo:real;

CcB11,CB22,CB33,CB12,CB13,CB23:real; // Codewords para os betas
end;

PICF_Fase = ~TICF_Fase;
TICF_Fase = record
n, // O numero de atomos em cada fase
fu:-word; // numero de formulas
afgpa,prefl,pref2,pref3,iswt:real;
symb:string[20];

// Os &tomos da fase. ATENCAO foi utilizado ponteiros
atomo:array[l.._max_atm fase_icf] of PICF_Atomo;

SF, // Fator de escala
Bo, // Deslocamento

u,v,w,CT,zZ,X,Y, // Os parametros para a funcdo FWHM.
// Calculo da largura a meia altura.

a,b,c, // As dimensbes da célula cristalogréafica
alfa,beta,gama,

G1,G2,P,NA,NB,NC,NA2,NB2,NC2,AA:real ;

// Os codewors para a fase
cs,cCBo,CU,CvV,Cw,CcCT,CZ,CX,CY,CA,CB,CC,CALFA,CBETA,CGANMA,
CG1,CG2,CP,CNA,CNB,CNC,CNA2,CNB2,CNC2,CAA-REAL;

// Campos gerais.
_atomos_lidos:word;

L---1]

end;

TDATA_ICF = record
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// A linha do titulo do header
title:string[70];

// Os dados da segunda linha
jobtyp,nprof,nphase,nbckgd,nexcrg,nscat, instrm, ipref,
iasym, iabsr, idata, isphase, 12d94: integer;

// Dados para linha 2.2
ias,fondo: integer;

// Dados da linha 3
iot,ipl,ipc,mat,nxt,Istl,Ist2,1st3,ipll,ipl2,iplst,
ploss,plcal,plpol,plcom,pldis,plam,plotbig:shortint;

// Campos da linha 4
wavelengthl,wavelength2, ratio,bkpos,wdt,cthm,tmr,rlim,sw:real;

// para a linha 5
mcycle:shortint;
eps,relaxl,relax2,relax3,relax4,thmin,step,thmax:real;

//campos para a linha 9
maxs:Smallint;

//campos para a linha 10-1
zer,disp,trans,p,q,r,t:Real;

//Dados para as fases
fase:array[l.._max_fase_icf] of PICF_Fase;
end;

PDATA_ICF_linha = ~TDATA_ICF_linha;
TDATA_ICF_linha = record
11, // A posicao da primeira linha
// Para os arquivos ICF a linha 2 é 11+1

12_2, // Aposicédo da linha 2.2. Esta ativa somente se nbckgd = -1 sendo
/7 12_2 = -1

13, // A posicédo da linha 3

14, // A pos. da linha 4

15,

16,17, // Tb dependem do contexto
18,19,110_1,110_2,110_3, ultimo_codeword :integer;
[---1

// As linhas das fases

fase : array[l.._max_fase_icf]of record
linha:integer;
atomo:array[l.._max_atm fase_icf] of integer;

end;

// Dados para os codewords... Caso posicdo do vetor corresponde a um
// codeword. Se estiver sendo usado é true sendo é false.

[---1

codewords:array[1l.._max_codewords] of boolean;

estado:word; // O estado para as funcodes.
// Se 0 é o normal se 1 retira o codeword indicado em posicao
posicao:integer; // O codeword que sera manipulado
desmontado:boolean;
end;

PAnaliselCF = class
public

Lines:TStrings; // A estrutura de dados onde o arquivo ICF foi carregado para a
meméria

arquivo:shortstring; // 0 arquivo que estd sendo analizado. Deve ser fornecido pela
rotina que
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// criar este TAD

// Caso nao ocorra nenhum erro o ICF sera convertido para um record numérico
DATA_ICF:TDATA_ICF;

linha:integer; // A linha onde ocorreu o ultimo erro
texto:shortstring; // A mensagem que a funcdo retornou
linhas:TDATA_ICF_linha;

// As menssagens de atencdo. Como podem ser mais de 1 foi criado uma lista de
strings
msg_atencao:TStringList;

// Para uso interno somente...
fase_em_processamento:integer;
descontar_parametro:integer;
ctrl_ligado,alt_ligado:boolean;

ultima_posicao:word;

function Ret _MAX fase:integer;

function Ret_MAX_atm_fase_icf:integer;

procedure Limpar_ICF_Atomo(var OICF_Atomo:TICF_Atomo);
procedure Limpar_ICF_Fase(var AICF_Fase:TICF_Fase);
procedure Limpar_DATA_ICF(var ADATA_ICF:TDATA_ICF);

procedure IniciarAtomo(AICF_Fase:PICF_Fase;atomo:integer);
procedure IniciarFase(oresultado:PAnaliselCF;fase:integer);

procedure IniciarTipoAnalizelCF(var otipo:PAnaliselCF);
procedure FinalizararTipoAnalizelCF(var otipo:PAnaliselCF);

function LerCodeWords(s:shortstring;var fator:real;var posicao:word):boolean;
function MontarCodewords(fator:real; posicao:word;tamanho:byte;
ORICF:PAnaliselCF):shortstring;

function montarcod(ORICF:PAnaliselCF; al:integer;nt:shortstring;
aposicao:word):boolean;

procedure trocar_texto(ORICF:PAnaliselCF;al:integer; nt:shortstring; aposicao:word);

procedure desmontar_codword(ORICF:PAnaliselCF;alinha:integer;var aposicao:word;var
ofator:real ;opos:word;otamanho:integer);

function realtostrdbws_4(v:double):shortstring;

// converte um double para texto do arquivo ICF do DBWS
function realtostrdbws_8(v:double):shortstring;

// converte o texto s (padrdo ICF) para um numero real
function strtoint_icf(s:string):integer;

// converte o texto s (padrdo ICF) para um numero real
function strtoreal(s:string):real;

function analizar_frase_real(s:string;alinha:string; otamanho:integer;
oerrol,oerro2,oerro3:word; perro:TMensagemErro):boolean;

function analizar_frase_inteiro(s:string;alinha:string; otamanho:integer;
oerrol,oerro2,oerro3:word;perro:TMensagemErro) :boolean;

function analizar_frase_0_2(s:string;alinha:string; otamanho:integer;
oerrol,oerro2,oerro3:word;perro:TMensagemErro) :boolean;

function analizar_frase_0_3(s:string;alinha:string;otamanho:integer;
oerrol,oerro2,oerro3:word;perro:TMensagemErro) :boolean;

function analizar_frase 0_9(s:string;alinha:string;
otamanho: integer;oerrol,oerro2,o0erro3:word;perro:TMensagemErro) :boolean;

function analizar_frase(s:string;alinha:string; otamanho:integer;
oerrol,oerro2:word;perro:TMensagemErro) :boolean;

// Nos codigos dos projeto D4 e DBWS esta rotina é equivalente ao procedimento INPS
function AnaliselCF(oresultado:PAnaliselCF):boolean;

function Analizar_linha(oresultado:PAnaliselCF;var ponteirolinha:integer; var
resultado:boolean;var linha:integer;limite:integer;
linetexto:string;var retlinha:string;afase:integer):boolean;
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procedure verificar_condicao(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean;condicao:boolean;mensage:string);

function Fverificar_condicao(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;
resultado:boolean;condicao:boolean;mensage:string):boolean;

procedure analizar_linhal_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha2_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha2_2 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha3_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha4_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha5_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha7_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linha9_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhalO_1_ ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhalO_11 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhalO_21_ ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhalO_31_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_1 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_2_ ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean;fase:integer);

procedure Analizar_linha_atomo(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean;fase:integer);

procedure analizar_linhall_42_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_44 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_52_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_61_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean;afase:integer);

procedure analizar_linhall_62_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_71_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall_72_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall 82_ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall 92 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall 94 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);

procedure analizar_linhall 96 ICF(oresultado:PAnaliselCF;linha:integer;var
resultado:boolean);
end;

Source 10 - Leitura e analise do arquivo ICF. Input Control File.

TBaseGraf = class(TCustomControl)
private
fnumeropontos,
fnumeropontos_1 // fnumeropontos - 1
sinteger;
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fDiferencaXFinal_Xinicial,

fpasso, fxinicial ,fxfinal,

fymaximo, fyminimo:real;

procedure mnumeropontos(Vv:integer);
procedure mpasso(v:real);

procedure mxinicial(v:real);
procedure mxfinal(v:real);

// Calcula o numero de ponto do vetor x utilizando xinicial, xfinal e o passo
procedure CalcularNumeroPontos;

// calcula o passo utilizando xinicial, xfinal e o numero de pontos
procedure CalcularPasso;

// Preenche o vetor x com valores
procedure PreencherVetorX;

procedure AjustarVetorYY;
protected

procedure Paint; override;

property DiferencaXFinal_Xinicial:real read fDiferencaXFinal_Xinicial;
public

// Os dados ficam aqui.

Y,X:array of real;

yy,xx:array of integer;

constructor Create(AOwner: TComponent); override;

destructor Destroy; override;

property Ymaximo:real read fymaximo;
property YMinimo:real read fyminimo;
published
// 0 numero de pontos de cada gréafico
property NumeroPontos:integer read fnumeropontos write mnumeropontos;

// O intervalor entre cada ponto
property Passo:real read fpasso write mpasso;

// 0O valor inicial para o vetor X
property Xinicial:real read fxinicial write mxinicial;

// 0 valor final para o vetor X
property XFinal:real read fxfinal write mxfinal;
end;

TFGraf = class(TForm)
[-1
procedure CloselClick(Sender: TObject);
procedure PlotInfoFimProcesso(Sender: TObject);
procedure GraficoMouseUp(Sender: TObject; Button: TMouseButton;
Shift: TShiftState; X, Y: Integer);
procedure YobservadolClick(Sender: TObject);
procedure YcalculadolClick(Sender: TObject);
procedure BackgroundlClick(Sender: TObject);
procedure Fase_1Click(Sender: TObject);
procedure GraficoFimProcesso(Sender: TObject);
procedure FormCreate(Sender: TObject);
procedure FormDestroy(Sender: TObject);
procedure DiferenalClick(Sender: TObject);
procedure GraficoMouseMove(Sender: TObject; Shift: TShiftState;X,Y: Integer);
private
fnome:TFileName;
falterado:boolean;
RICF:PAnaliselCF;
procedure mnome(v:TfileName);
procedure malterado(v:boolean);
procedure LerArquivo;
protected
public
no_programa,no_arquivo: integer;
procedure AnalizarRefinamento;
procedure AjustarJanela;



property Arquivo:TFileName read fnome write mnome;
property Alterado:boolean read falterado write malterado;
end;

TDesenharPonto=procedure (ACanvas:TCanvas;X,Yy,0Grafico:integer)of object;
TGrafico = class(TCustomControl)
private
[---1
protected
DesenharPonto:TDesenharPonto;
procedure DP_Ponto(ACanvas:TCanvas;X,Yy,0Grafico:integer);virtual;
procedure DP_LinhaVertical (ACanvas:TCanvas;X,y,0Grafico:integer);virtual;
procedure DP_LinhaHorizontal (ACanvas:TCanvas;X,y,0Grafico:integer);virtual;
procedure DP_circulo_quadrado(ACanvas:TCanvas;X,Yy,0Grafico:integer);virtual;
procedure Gerarlmagem;virtual;
procedure GerarlmagemPonto;virtual;
procedure Paint; override;
procedure PaintBackground(Anlmage: TBitmap);
public
permitir_gerar_imagem:boolean;
maiorx,menorx,maiory_0,menory_ O,xr_inicial,xr_final:real;
CorPontos:array of TColor;
CorLinhas:array of TColor;
faixa_y_inicio,faixa_y_fim:integer;
constructor Create(AOwner: TComponent);override;
destructor Destroy;override;
procedure Resize;override;
procedure AtivarZoom;
procedure Redesenhar;
procedure SetCor(Acor:longint;AColuna:integer);
property Xinicial:integer read x_inicial;
property Xfinal:integer read x_final;
property BordaEsquerda:integer read borda_esquerda;
property BordaDireita:integer read borda_direita;
property BordaSuperior:integer read borda_superior;
property Bordalnferior:integer read borda_inferior;
property MaiorY:real read fmaiory;
property MenorY:real read fmenory;
property MatrizPlotInfo:TPlotInfo read fmatrizplotinfo write mmatrizplotinfo;
published
property Align;
property Color;
property BorderColor:TColor read fbordercolor write mbordercolor;
property BorderStyle: TBorderStyle read FBorderStyle write mBorderStyle;
property BorderWidth:integer read fborderwidth write mborderwidth;
property CorLinha:TColor read GetCorLinha write mcorlinha;
property CorPonto:TColor read GetCorponto write mcorponto;
property DivisoesX:word read fdivisoesx write mdivisoesx;
property DivisoesY:word read fdivisoesy write mdivisoesy;
property Espessura:integer read fespessura write mespessura;
property Font;
property FontX2:TFont read ffontx2 write mfontx2;
property FontY:TFont read ffonty write mfonty;
property LegendaX:string read flegendax write mlegendax;
property LegendaX2:string read flegendax2 write mlegendax2;
property LegendaY:string read flegenday write mlegenday;
property LigarPontos:boolean read fligarpontos write mligarpontos;
property Simbolo:TSimbolo read fsimbolo write msimbolo;
property TamanhoSimbolo:integer read ftamanhosimbolo write mtamanhosimbolo;
property Titulo:string read ftitulo write mtitulo;
property XZoom:integer read fxzoom write mxzoom;
property Zoom:real read fzoom write mzoom;
property OnMouseUp;
property OnMouseMove;
property OnFimProcesso:TNotifyEvent read fOnFimProcesso write fOnFimProcesso;
end;

Source 11 — Cabecalhos das classes que controlam a visualizac&o dos difratogramas.
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