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1. Introduccion

La aplicacion CCE v1.0 (Comparacion Cualitativa de Elementos version 1.0) es una
herramienta que permite el estudio sistemético de un gran numero de datos obtenidos
del tratamiento de los espectros de espectroscopia de fluorescencia de rayos X sin
toma de muestra con el programa WinQxas.

El proceso de célculo empleado para el andlisis de este tipo de objetos se basa en la
experiencia adquirida durante afios en la aplicacion de la espectroscopia de
fluorescencia de rayos X sin toma de muestra en el campo del Patrimonio Histérico-
Artistico.

Esta aplicacion se caracteriza por los siguientes puntos que lo hacen especifico para
el estudio de Bienes de Interés Cultural:

- Permite establecer un criterio variable a partir de los datos obtenidos,
mediante el cual se considera la presencia de elementos en el material.

- Permite realizar relaciones entre elementos presentes en el material.

- Realiza la substraccién de los elementos presentes en el soporte de los
elementos que constituyen el material sustentado.

- Permite establecer un criterio variable de presencia de elementos en los
materiales sustentados.
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2. Comparacién Cualitativa de Elementos

2.1. Instalacion
La instalacion del programa es sencilla. Tan s6lo hay que copiar la carpeta CCE
del cd-rom al directorio c: del ordenador.

2.2. Ejecucion

Para ejecutar el programa se realiza doble clic sobre el icono CCE de la aplicacion.
Al ejecutar el programa aparece la ventana que constituye el espacio de trabajo
(figura 1)

|E Comparacidn Cualitativa de Elementos

Archivos  Calcular  Exportar  Ayuda
Material Analizado
Sopre Nomhre del Fichero Z1 Zz Z3 Z4 Z5 Z6
< >
Soporte
Num Nowbre del Fichero Z1l zz Z3 Z4 5 Zg
< >
Label
Wer Mombres
ClErer (%) Nombres de Ficheros
[lchiz O Texto nuevo %

Figura 1: Imagen del area de trabajo

La ventana estd compuesta de:
- Mendus que permiten ejecutar las acciones del programa
- Botones de accién:
= Afadir: permite cargar ficheros
» Borrar todos: elimina los datos cargados
» Calcular: realiza los célculos que permiten determinar la presencia
de elementos quimicos en el material sustentado y en el soporte
= Elemento: permite escoger el elemento para hacer la normalizacién
» Opciones: varia los criterios de existencia de elementos en el
material analizado y en el soporte.
- Una subventana denominada Material Analizado en el que apareceran los
datos del los espectros de espectroscopia de fluorescencia del objeto.
- Una subventana denominada Soporte en el que apareceran los datos del
los espectros de espectroscopia de fluorescencia del soporte o soportes del
objeto.

Bl paciTeC

Eﬂ Desarrollo y Aplicaciones Cientificas y Tecnolégicas S.L.

Plaza Pedro Iturralde n°12-1 46901 Torrent (Valencia). Teléfono: 655179800. E-mail: info@dacitec.com



Manual del programa CCE v1.0

2.2.1. Anadir ficheros

Para afiadir los ficheros generados con el programa WinQxas procedentes del analisis
de los espectros de espectroscopia de fluorescencia de rayos X sin toma de muestra
se deben realizar los siguientes pasos:

1. pinchar en Afiadir. Se abrira la ventana (figura 2) en la que se puede navegar
por los diferentes directorios del ordenador.
Los ficheros que se generan con WinQxas tienen la extension .asr o .txt que se
puede escoger pinchando la opcion Filtro.

M ruplorader de Ficheros

EADavdPHE \carta borbont.
ey Sridans

Figitador

[ Seteciones Todos | [ anea |

[ cena |

Figura 2: Explorador de Ficheros

2. Seleccionar los ficheros. Los ficheros pueden seleccionarse de una vez
pinchando Seleccionar Todos y a continuacién Afiadir y Cerrar, o bien se
pueden ir seleccionando uno a uno mediante Control+botén izdo del ratén. Una
vez seleccionados se pincha Afadir y Cerrar.

Los datos se incorporan al area de trabajo tal y como aparece en la figura 3.

Hay que tener presente que para realizar el analisis, los elementos incluidos en
cada unos de los ficheros .asr o .txt deben ser los mismos, de lo contrario
aparecera un mensaje advirtiendo de que ficheros no se podran procesar.

™ Comparacién Cualitativa de tlementos
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Figura 3: Area de trabajo en el que aparecen la distribucion de los datos cargados
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Los datos se distribuyen en filas en cada uno de las subventanas. La columna Soprt
de la subventana Material Analizado indica el nimero del espectro soporte a la que
esta asociado a ese fichero. La columna Nombre del Fichero muestra la identificacion
del fichero. Este identificador puede ser modificado realizado los siguientes pasos:

1. Se escoge Texto nuevo del recuadro Nombres
2. Se pincha dos veces sobre el nombre de fichero que se quiera cambiar o
comentar. Aparece una ventana en el que podemos introducir el texto.

Las siguientes columnas vienen etiquetadas con el nimero atémico de los elementos
empleados en el analisis con el programa WinQxas. En cada columna aparece el area
neta del pico asociado a ese elemento en el espectro de fluorescencia. Seleccionando
Error del recuadro Ver aparecen los errores de cada una de las areas. De igual modo
si se selecciona Chi 2 aparece el valor y? del ajuste.

2.2.2. Manipulacion de los datos

Existe un método de autoclasificacion para los datos del material analizado y del
material soporte basado en un criterio de nombre de los ficheros:

= Los ficheros del soporte deben tener una nomenclatura que incluya una serie
de niimeros y una f al final (de fondo), por ejemplo: 1234f1.asr

= Los ficheros del material deben poseer una nomenclatura que incluya una serie
de numeros y una letra distinta de la f, por ejemplo: 1234t1.asr, 1234t2.asr

El programa clasificara cada espectro de material con su soporte asociado en funciéon
del cédigo numérico.

En caso de que la autoclasificacion no pudiera llevarse a cabo o no fuera correcta, la
asignacion de los datos del material sustentante y del soporte se puede llevar a cabo
manualmente.

Pasar un archivo de Material Analizado a Soporte y viceversa:
1. Seleccionar la fila del fichero que se quiera trasladar pinchando una vez sobre
el con el raton.
2. Pinchar y arrastrar la fila a la ventana del soporte.

De igual forma se puede pasar un fichero de soporte a material analizado.

El soporte asociado a cada unos de los materiales analizados puede cambiarse
manualmente. Para ello se debe realizar lo siguiente:

1. Pinchar dos veces con el raton en la celda que indica el soporte asociado. Se
abrira la ventana de la figura 4

Bl paciTeC

Eﬂ Desarrollo y Aplicaciones Cientificas y Tecnolégicas S.L.

Plaza Pedro Iturralde n°12-1 46901 Torrent (Valencia). Teléfono: 655179800. E-mail: info@dacitec.com



Manual del programa CCE v1.0

) Elige un soporte...

Fichero: 1107 _t1 asr

Soportes disponibles:

1107_f asr w

Cancelar

Figura 4: Madificacion del soporte asociado a un fichero

2. Escoger del desplegable Soportes disponibles el fichero soporte asociado.
En el desplegable aparecen los ficheros que se encuentren en la subventana
Soportes

2.2.3. Andlisis de los datos

Para realizar el andlisis de los datos se ha de establecer el elemento quimico de
normalizacidn, el criterio de pico inicial y el parametro de tolerancia.

- El elemento quimico se selecciona pinchando sobre el boton Elemento y
seleccionar el numero atémico en el desplegadle (figura 5)

M Seleccion de Elemento E]EHZ|

Seleccionar un elemento como base:

E

Fara ver el resultado del cambio apretar el boton "CALCULAR™
en la wentana principal

Figura 5: Ventana de seleccion de elemento para normalizacion

- El criterio de pico inicial y el parametro de tolerancia se seleccionan pinchando
sobre el botén Opciones (figura 6)

||_“ Opciones

Criterio Pico Inicial

Error Relativo % <|20 2

Criterio de E xistencia de Picos
Parametra de Tolerancia % < |40 =

Para Yer el resultado de los cambios deberd volver a pulzar
el batan de "Calcular” en la ventana principal

Figura 6: Ventana de seleccién de elemento para el criterio de pico inicial y el pardmetro de tolerancia

El Criterio de Pico Inicial establece el error relativo del ajuste gaussiano de los picos
asociados a los elementos quimicos del espectro de fluorescencia de rayos X por
encima del cual se descarta ese elemento.
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El Parametro de Tolerancia establece un criterio para la presencia de elementos
quimicos en el material analizado una vez sustraido la componente del soporte.

Una vez fijados los criterios se pincha sobre el boton Calcular.

[E Comparacion Cualitativa de Elementos E@@
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Figura 7: Resultado después de aplicar el célculo

El resultado aparece con un cddigo de colores sobre las tablas de materiales
analizados y del soporte (figura 7). El coédigo de colores indica los elementos
detectados, no detectados y dudosos en para cada uno de los ficheros. Los elementos
clasificados dudosos son aquellos que se aproximan mucho al nivel de tolerancia.

Pinchando sobre Valores Normalizados dentro del recuadro Calculos aparecen los
valores de las &reas normalizadas al elemento escogido. Esto se puede completar
pinchando en Error dentro del recuadro Ver.

El resultado se puede exportar a un fichero de texto seleccionado Exportar -> a Texto
de la barra de menu. El fichero texto posee un formato que puede ser importado por
otros programas como la hoja de calculo Excel.

Se pueden variar el criterio de pico inicial, de tolerancia y el elemento de
normalizacién. Para que la variacion se vea reflejada en el resultado, debe pincharse
de nuevo sobre Calcular.
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