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INTRODUÇÃO: 

Nesse projeto buscou-se desenvolver um fluxo de análise de dados de difração de raios X 

adquiridos em instalações de luz síncrotron. Mais especificamente, foram tratados dados de difração 

obtidos na linha P07 do Deutsches Elektronen-Synchrotron (DESY) utilizando detector bidimensional. 

Assim, o objetivo do projeto é analisar os difratogramas oriundos dos experimentos e avaliar as 

mudanças que ocorreram na estrutura das ligas de AlMgSc produzida por manufatura aditiva que 

passaram por diferentes rotas de tratamento térmico. Um ponto fundamental no desenvolvimento do 

projeto é que as ferramentas para tratamento dos dados sejam de fácil uso, além de versáteis para os 

diferentes materiais e análises que podem ser realizadas com os dados. 

METODOLOGIA: 
A partir do objetivo geral, foi realizada revisão e aprofundamento teórico na área de difração de 

raios X de modo a expandir a base formada na disciplina de graduação. Em particular, foram revisitados 

os temas de difração de raios X em policristais, cálculo da intensidade do feixe difratado, métodos de 

quantificação de fases e determinação de estruturas cristalinas. A partir dessa revisão, definiu-se um 

plano de trabalho para uso da linguagem de programação python para o desenvolvimento do trabalho, 

devido à liberdade associada a essa linguagem, à facilidade gerada pelas diversas bibliotecas existentes 

e à familiaridade do aluno com a linguagem, tendo em vista o seu uso na disciplina MC102. 

Então, foram utilizadas as bibliotecas Numpy, Matplotlib, Lmfit, Scipy, Pandas e Lmfit para o 

desenvolvimento de um script dentro do Jupyter Notebook de modo a realizar a análise dos arquivos 

oriundos dos experimentos. O script proposto deve realizar o ajuste dos difratogramas e a análise dos 

principais parâmetros do ajuste, retornando as informações pertinentes aos picos presentes como: 

posição do ângulo de difração 2𝚹, largura do pico à meia altura (full width at half maximum, fwhm), área 

sob cada pico e a amplitude de cada pico. Além disso, o script também deve realizar a aplicação do 
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método de Williamson-Hall, o qual fornece informações sobre a microdeformação e tamanho de cristalito 

do material analisado. A partir dos dados coletados ao longo de tratamentos térmicos, é possível 

observar como cada uma dessas variáveis se comportam ao longo do tempo ou da temperatura. 

Na Figura 1, observa-se que a partir do equacionamento proposto pelo método de Williamson-

Hall, primeiro adequam-se as informações extraídas dos difratogramas (2𝚹 e fwhm) e aplica-se a 

expressão pertinente ao método para obter os termos referentes ao eixo x e y do método de Williamson-

Hall. Em seguida, realiza-se um ajuste linear e, a partir de um valor inicial estimado pelas informações 

do difratograma, ajusta-se o modelo aos dados. Desse ajuste extrai-se o coeficiente angular e a 

intersecção com o eixo vertical, a partir dos quais é possível estimar o tamanho de cristalito e a 

microdeformação associados à fase analisada. 

 

 
Figura 1 – Implementação do método de Williamson-Hall 

 

Além disso, o script também tem como saída uma planilha de Excel com todas as variáveis 

analisadas organizadas para cada pico, permitindo a realização de outros tratamentos de dados a partir, 

por exemplo, do parâmetro de rede da estrutura cristalina. Essa planilha é criada a partir de uma planilha 

“mãe”, cujo caminho é solicitado no script. 

Na Figura 2, observa-se o método utilizado para gerar a tabela que será exportada para a 

planilha. Isso é feito com os data frames da biblioteca Pandas, de modo que a cada arquivo analisado, 

uma lista é gerada e posteriormente vira uma linha adicionada ao data frame, contendo as informações 

mais importantes ao projeto. Vale ressaltar  que a função que intercala listas se faz necessária dado o 

ordenamento e sequência lógica do algoritmo. Também vale citar que a utilização de 2 data frames se 

deu por questões de formatação da planilha final. 
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Figura 2 – Implementação da exportação dos resultados 

 

RESULTADOS E DISCUSSÃO: 

Os dados referentes a diferentes tratamentos térmicos realizados em um liga de AlMgSc e 

coletados em um detector bidimensional foram previamente integrados no eixo azimutal. Portanto, 

difratogramas convencionais, do tipo Intensidade vs. 2𝚹 foram utilizados como input para o script. A 

partir da execução do script com o fornecimento da pasta de trabalho contendo os difratogramas 

integrados, obtemos os ajustes mostrados na Figura 3 e na Figura 4 pode-se observar o ajuste de um 

pico em detalhe. 

 
Figura 3 – Ajuste do difratograma 
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Figura 4 – Ajuste do primeiro pico e seus parâmetros 

 

A partir do ajuste realizado nas etapas anteriores, foi estimado o tamanho de cristalito e a 

microdeformação (Strain), conforme indicado na Figura 5. 

 

 
Figura 5 – Resultado do método de Williamson-Hall 

 

Por fim, os diversos difratogramas obtidos ao longo do experimento são processados em lote e 

os dados referentes ao ajuste dos picos e ao método de Williamson-Hall são exportados para um 

planilha, conforme apresentado na Figura 6. 
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Figura 6 – Recorte da planilha de resultados 

 

Vale ressaltar que as figuras dos resultados que foram apresentados são apenas recortes do 

volume total de resultados, uma vez que cada experimento pode resultar em centenas de difratogramas, 

com diversos picos em cada um deles. Assim, pode-se observar que foi possível automatizar a análise 

dos difratogramas, viabilizando a análise de milhares de difratogramas, conforme e a demanda do 

projeto. 

CONCLUSÕES: 

Esse projeto propôs uma metodologia para processamento de difratogramas de raios X obtidos 

sequencialmente em linha de luz síncrotron. A ferramenta desenvolvida durante o projeto demonstrou 

versatilidade para processar diversas pesquisas conduzidas no futuro. O potencial de ampliação e 

adaptabilidade da rotina estão relacionados à utilização de componentes amplamente documentados e 

escrita inteiramente em uma das linguagens de programação mais utilizadas no mundo e de uso gratuito. 
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