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二2

建立 X 射线粉晶衍射数据库

的排序

沈建都 卓肇现

矿物 x 射线物相鉴定
,

实际上就是把欲鉴定试样的 x 射线粉晶衍射数据与已有的标准 x

射线粉晶衍射数据进行对比
。

为了使这种对比过程有规律地进行
,

一个合乎逻辑的方法是利

用电子计算机使检索过程完全自动化
。

广泛利用电子计算机进行矿物 X 射线物相鉴定
,

是今后发展的必然趋势
。

它可以大大提

高效率
,

而且只要程序编制恰当
,

其结果也是可靠的
。

本文着重介绍使用 A PPLE U 型微机建立矿物 X 射线粉晶衍射数据库的排序问题
。

数据库的排序原则

使用微机自动检索进行矿物物相鉴定
,

之
、

根据选定的检索方法编制程序实现的
。

我们用

M B A SI c 语言编制的名为 sE A R c H 的矿物 x 躬线物相鉴定程序
,

采用了类似哈那瓦尔特

( H an a w al : ) 的检索方法
,

其原理和方法的过程与人工检索并无多大差异
,

不同的只是由

微机来作出判断
,

选出最佳的配对
,

从而作出鉴定
。

为满足 sE A R C H 程序的设计要求
,

首先必须建立一个标准矿物 x 射线粉晶衍射数据库
。

储存的数据主要是晶面间距 d 和相对强度 I / I ,
的数值

,

储存的其他数据还应包括诸如试样

的化学组成等有关的基本信息
。

储存用的数据一般都取自粉晶衍射标准联合委员会 (Jc PDs )

出版的一套 《粉晶衍射卡片》 仪 PD F 》)
,

因为 《PD F 》包括的标准数据最多而且可靠性也

大
。

sE 从C H 程序数据库的排序原则
,

是从输入微机的一个矿物的 《PD F 》 L N 条衍射线

中
,

提取八条强线的衍射数据排在前边
, d 值按 l / I ,

值由大到小的顺序排列
,

第八条强 线之

后的衍射线仍只按 d 值从大到小排列
。

《PDF 》数据是按 d 值从大到小排列的
,

所以将数据

以顺序文本文件存入磁盘之前
,

必须对输入微机的数据依排序原则进行处理
,

这就是所谓排

序问题
。

通过名为 E DP DF 的建库程序
,

可完成排序和建库工作
。

排序程序与实例

下面列出 E DP 份 程序中与排序问题有关的一段
,

以石英的 《 PDF 》前二十条衍射线
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第一卷 第四期 建立 x 射线粉晶衍射数据库的排序

的数据为例
,

结合程序说明排序过程
:

1 D A T A 2 0 , 4
.

26
,

3 5
, 3

.

34 3
, 1 0 0 ,

2
.

4 5 8 ,
12

,

2
.

2 82
,

1 2
,

2
.

2 3 7
,

6
,
2

.

12 8
,

9
, 1

.

9 8 0
,

6
, 1

.

8 1 7
, 1 7 , 1

.

8 0 1 ,
l

, 1
.

6 7 2
,

7
, 1

.

6 5 9 ,
3

, 1
.

6 0 8 ,
l

,

1
.

5 4 1
,

1 5
, 1

.

组5 3
,

3
, 1

.

4 1 8
,

1
, 1

.

38 2
,

7
, ;

.

3 7 5 , 11 , 1
.

3 7 2 ,

9
,

1
.

2 8 8
,

3
, 1

.

2 5 6
,

4

5 1 0 D IM LN
,
D R (4 5 )

,

IR (45 )

7 2 0 R E A D LN

7 3 0 FO R I = 1 T O L N

7 4 0 R 石A D D R ( I )
,

IR ( I )

7 5 0 N E X T I

7 5 5 D R ( 0 ) 二 D R ( l ) : IR (0) ==I R ( l )

7 6 0 F( ) R l = 1 T O S : A = I R ( I ) : A Z = I

77 0 FO R J = I + 1 T O L N

7 8 0 IF A ( IR ( J ) T H E N A = IR ( J ) : A Z = J

7 8 5 N E X T J

78 6 C = D R ( A Z ) : IF A Z = 1 T H E N G
,

O T O 8 10

79 0 FO R H = A 2
.

T O I + 1 ST E P 一 l : IR (H ) = IR (H 一 1 ) : D R (H )

= D R (H 一 l ) : N E X T H

8 0 0 IR ( I ) = A

8 0 5 D R ( I ) = C

8 1 0 N E X T I

程序中几个变量的含义
:

LN 为输入的一个矿物 《PD F 》衍射线条数
,

D R ( I ) 为第 1条衍射线的 d 值
,

IR ( I ) 为第 I条衍射线的 I / I :
值

。

为将八条强线的 d
、

I / I ;
数据调到前边

,

程序中利用了循环语句的嵌套
,

依靠微机内

部堆栈指针
,

借用中间变量 A
、

A Z
、

C
、

H
,

执行语句7 55 一 8 10
,

完成对输入数据的排

序工作
。

语句51 0 为数组说明语句
,

定义数组大小
。

执行语句720 一 7 50
,

微机就从语句 1 读入需

要的数据
,

并依次赋值给 L N
、

D R ( I) 和 IR ( I )
。

语句7 60 说明要从输入的 L N 条衍 射

线中提取八条强线
,

且表示外循环次数
。

语句7 70 说明被比较的衍射线范围
,

且表示内循环

次数
。

程序中给出了两个数据比较后的变换位置条件
,

即 A < IR ( J )
。

最初微机读入的数据是语句 1 中的排列次序
。

第一个数2 0为输入的衍射线条数
。

当执行到循环语句时
,

微机先从原先输入的第一个 I / I :
数据开始

,

依次与后面十九个

1/ 1 ;
数据比较

,

用中间变量A将其中最大的 I / I :
值保存起来

。

随之从最大的 1 / I ;
值

前一个 I / I :
值开始

,

直至第一个 I / I ;
值之间的所有 I / I :

值
,

依次向后移动一个位置
,
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第一卷 第四期 地质找矿论丛

然后用 A 的值取代第一个 I / I ;
值

。

这样在第一个位置上出现的 I / I ,
值就是所有输入的

衍射线中最大的 1 / I ; 值了
。

接着微机从当前第二个 I / I ; 值开始
,

依次与后面十八个 I / I ;
值比较

,

再把其中最

大的 I / 1 1
值调到第二个 I / I ;

值的位置上
。

此时
,

在第二个位置上出现的 I / I ; 值就是

所有输入的衍射线中第二强的了
。

如果当前开始比较的 I / l ,
值大于后面所有 l / I ;

值
,

微机就从下一个 I / I ,
值开始

,

与其后的强度数据比较
。

如此
,

微机每完成一次外循环
,

指

针自动加 l
,

直到从第八个 I / I ,
值开始

,

依次与排在后边的 I / I ;
值比较

,

在调动 I / 1 1

值的同时
,

调动相应的 d 值
,

这样就将八条强线的 d
、

I / I ,
值调到了前边

。

例如
,

当外循环 I = l时
,

令 A = IR ( l )
, A Z = l

,

即从第一个 I / I : 值开始
, A

~ 3 5 ;
内循环则从 2 开始

,
J = 2 时满足换位条件

,

即 35 < 1 00
,

此时再令 A = IR ( 2 ) =

10 0
, A Z = J = 2

,

其后没有比 10 0 再大的 I / I :
值了

。

令 C ~ D R (A Z )= D R ( 2 ) =

3
.

34 3
,

这样用中间变量 A 和 C把要调到前边的数据 10 0 和 3
.

3 43 保存起来
,

再经中间变量 H

将 D R ( I ) 和 IR ( 1 ) 的值4
.

2 6和3 5赋值给 D R ( 2 ) 和 IR ‘2 )
,

最后将中间变量 A 和
-

C保存的数据赋值给 D R ‘l) 和 IR ( 1 )
。

第一次外循环完成后数据的排列次序是
:

3
.

3 4 3 10 0 4
.

2 6 35 2
.

45 8 12 2
.

2 82 12 2
.

2 3 7 6 2
.

1 2 8 9 1
.

9 8 6

1
.

8 1 7 17 1
.

8 0 1 1 1
.

6 7 2 7 1
.

6 5 9 3 1
.

6 0 8 1 1
.

5 4 1 孔5 1
.

4 5 3 3

1
.

4 1 8 1 1
.

3 8 2 7 1
.

3 7 5 1 1 1
.

3 72 9 1
.

2 8 8 3 1
.

2 5 6 4

当外循环 I 二 3
,

内循环
.

J = 8 时
,

又满足了换位条件
,

从下面数据的排列次序可以更

明显地看清语句 7 90 的执行情况
。

3
.

34 3 1 0D 4
.

2 6 3 5 1
.

8 1 7 17 2
.

4 5 8 12 2
.

2台2 12 2
.

2 3 7 6 2
.

1 2 8 9

1
.

98 6 1
.

8 0 1 1 1
.

6 7 2 7 1
.

6 5 9 3 1
.

6 08 1 1
.

5 4 1 1 5 1
.

4 5 3 3 1
.

4 1 8

1 1
.

38 2 7 1
.

3 7 5 1 1 1
.

37 2 9 1
.

2 8 8 3 1
.

2 5 6 4

第四次外循环完成后数据的排列次序是
:

.

3
.

3 4 3 10 0 4
.

2 6 3 5 1
.

8 1 7 1 7 1
.

5 4 1 15 2
.

4 5 8 12 2
.

2 82 1 2 2
.

2 3 7 6

2
.

12 8 9 1
.

9 8 6 1
.

8 0 1 1 1
.

6 7 2 7 1
.

6 5 9 3 1
.

6 0 8 1 1
.

4 5 3 3 1
.

4 1 8

1 1
.

3 8 2 7 1
.

37 5 1 1 1
.

3 7 2 9 1
.

2 8 8 3 1
.

2 5 6 4

第七次外循环完成后数据的排列次序是
:

3
.

3 4 3 10 0 4
.

2 6 3 5 1丁8久7 1 7 一 5 4 1
.

2 5 2
.

45 8 一2 2
.

2 8 2 12 1
.

3 7 5 1 1

2
.

2 3 7 6 2
.

12 8 夕 1
.

98 6 1
.

8 0 1 1 1
.

6 72 7 1
.

6 5 9 3 1
.

60 8 1 1
.

4 5 3

3 1
.

4 1 8 1 1
.

3 8 2 7 1
.

3 7 2 9 1
.

2 8 8 3 1
.

25 6 4

第八次外循环完成后数据的排列次序是
:

3
.

3 4 3 10 0 4
.

2 6 3 5 1
.

8 1 7 1 7 1
.

5 4 1 1 5 2
。

4 5 8 12 2
。

28 2 12 1
.

3 7 5 1 1

2
.

1 2 8 9 2
.

2 3 7 6 1
.

9 8 6 1
.

8 0 1 1 1
.

6 7 2 7 1
.

6 5 9 3 1
.

60 8 1 1
.

45 3

3 1
.

4 1 8 1 1
.

3 82 7 1
.

3 7 2 9 1
.

2 8 8 3 1
.

2 5 6 4

可见
,

已完成了要求的排序工作
,

可以把这样排列的数据储存到磁盘上去了
。

即便是更

多条衍射线
,

只要是在数组定义范围内
,

均可利用该程序顺利
、

快速地完成排序工作
。

·
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