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Prefácio 

A principal intenção na elaboração desse material é facilitar o 

aprendizado de novos usuários na análise de espectros em XRF via 

software (WinQXAS, QXAS e WinSPEDAC). Estes softwares são 

fornecidos pela Agência Internacional de Energia Atômica (IAEA), 

<http://www.iaea.or.at/>. Críticas ou sugestões enviar para: 

marceloestevam@yahoo.com.br 
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1 INTRODUÇÃO 

 

1.1 Sistemas de Análise Quantitativa de Raios-X  

 

A sigla QXAS (Quantitative X-ray Analysis System) indica os conteúdos 

do pacote de software que visam melhorar a avaliação de dados em XRF. A 

primeira versão do sistema de QXAS foi para MS-DOS (Microsoft Corp.), esse 

sistema operacional foi elaborado e patrocinado pela Agência Internacional de 

Energia Atômica (IAEA), por um grupo chefiado pelo Profº. Dr. P. Van Espen da 

Universidade de Antuérpia, Bélgica em 1987 a 1994. O sistema QXAS foi 

posteriormente desenvolvido, principalmente nos Laboratórios da IAEA em 

Seibersdorf, este software foi extensivamente testado em atividades de laboratório, 

para a determinação das áreas líquidas de picos de linhas características de interesse. 

Para o procedimento de quantificação existem vários métodos, de acordo com a 

necessidade do usuário, só o mais simples é implementado nestes softwares.  

Para Windows 95 a 98 (Microsoft Corp.) foi desenvolvido uma versão do 

sistema de QXAS, o WinQXAS, este é o resultado de esforços contínuos da 

Agência Internacional de Energia Atômica para ajudar os laboratórios do mundo 

inteiro, em técnicas analíticas de espectroscopia de raio X, onde são aplicadas análise 

elementar de amostras diferentes.  

O WinQXAS é escrito em C++, com exceção de algumas seqüências de 

dados que são escritas em FORTRAN, WinQXAS é um sistema de software 

modular. Este sistema pode ler espectros de raios X experimentais em formato 

IAEA (*.spe), o formato em MS-DOS do QXAS, gera arquivos de modelo para 

análise de fotopicos (*.inp); de resultados das áreas dos fotopicos (*.asr , para serem 

utilizados em análises de concentração); (*.out para impressão); de resultados para 

gerar gráficos de espectros (*.dmp). 

  

O sistema inteiro está livremente disponível na Seção de Física da 

Agência Internacional de Energia Atômica.  
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Você também pode encontrar informação sobre uso de WinQXAS e 

novos lançamentos pela rede no endereço <http://www.iaea.or.at>  

 

 

1.2 Avaliação de WinQXAS e AXIL 

 

Por motivo de velocidade deve-se utilizar um computador classe 

processador PENTIUM com no mínimo 16MB de memória RAM. 

Esses softwares oferecem um ambiente no qual tarefas bastante 

complexas relativo à avaliação e processamento de espectros de raios X podem ser 

executados. Para obter experimentalmente informação qualitativa e quantitativa de 

espectros de raios X, devem ser seguidas seqüências específicas de ações sucessivas. 

Estas ações são descritas neste guia.  

 

 

2 INSTALAÇÃO DO SOFTWARE AXIL 

 

A versão distribuída atualmente possui uma instalação automática, 

portanto para utilizar o software siga os passos descritos abaixo, nos itens 2.1 ou 

2.2. 

 

 

2.1 Instalação através dos arquivos de instalação (recomendado) 

 

a) No CD-ROM de instalação, na pasta QXAS, são nomeados como d1 

e d2, os arquivos de instalação. Extraia os arquivos em dois disquetes. Insira o 

disquete d1 no drive de disquetes e reinicie o computador no modo MS-DOS. 

b) Digite: A:\ install 
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c) Siga atentamente todos os passos descritos na instalação, quando esta 

for finalizada, insira o disquete d2, e repita a operação (b), com o disquete d2, (na 

instalação algumas vezes o comando <Esc> significa confirmar). 

d) No disquete d2 algumas funções são opcionais, recomenda-se que 

sejam selecionadas todas as opções e finalize teclando <Esc> para confirmar. 

e) Retorne ao ambiente operacional (Windows) digitando exit. 

f) Na raiz do seu disco rígido (C:) foi criado uma pasta chamada Axil, 

dentro desta pasta abra a pasta Bin e localize o aplicativo Axil, recomenda-se que se 

faça um atalho na área de trabalho para facilitar. 

 

 

2.2 Instalação através dos arquivos on-line da IAEA 

 

a) Faça o download dos arquivos disponíveis no site da IAEA. 

b) Salve os dois arquivos e extraia em dois disquetes utilizando 

programas do tipo Zip, e siga os passos descritos no item 2.1. 

 

 

2.3 Instalação através de arquivos sem auto-instalação 

 

Algumas versões antigas da instalação do aplicativo AXIL não possuem 

as rotinas responsáveis pela auto-instalação, desta forma você deverá seguir os 

passos descritos abaixo: 

a) Copie todos os arquivos e diretórios para o seu disco rígido, menos o 

arquivo <setup.ax>. 

b) Copie o arquivo <setup.ax>, na raiz do disco. 

c) Inclua o caminho c:\axil\bin no arquivo <autoexec.bat>, na raiz do 

seu computador. 
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3 INSTALAÇÃO DO SOFTWARE WINQXAS 

 

a) No CD-ROM de instalação existe uma pasta chamada WinQXAS, 

esta pasta contém um arquivo executável que é alto explicativo, através dele toda o 

processo de instalação é concluído. O arquivo de instalação também pode ser 

obtido no site da IAEA. 

b) É recomendado que a instalação seja do tipo completa, assegurando-

se assim que o programa será totalmente instalado, inclusive suas sub-rotinas.   

 

 

4 INSTALAÇÃO DO SOFTWARE WINSPEDAC 

 

a) No CD-ROM de instalação existe uma pasta chamada WinSPEDAC, 

esta pasta contém um arquivo executável que é alto explicativo, através dele toda o 

processo de instalação é concluído. O arquivo de instalação também pode ser 

obtido através do site da IAEA. 

b) É recomendado que a instalação seja do tipo completa, assegurando-

se assim que o programa será totalmente instalado, inclusive suas sub-rotinas.   

 

 

5 CONVERTENDO FORMATOS DE ARQUIVOS 

 

Para utilizar os programas WinQXAS ou AXIL, os arquivos de espectros 

devem estar no formato *.spe (formato IAEA), geralmente estes espectros são 

salvos durante a aquisição de dados como *.asc. É necessário um programa que 

converta esses arquivos. O software AXIL possui uma função para converter 

arquivos, já o software WinQXAS não possui essa função, assim os arquivos devem 

ser convertidos ou no software AXIL ou no software WinSPEDAC. 
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5.1 Conversão de arquivos através do software WinSPEDAC 

 

Para utilizar o software WinSPEDAC na conversão de arquivos siga os 

passos descritos abaixo: 

a) No menu principal selecione a opção <SPEDAC Batch Processing>, 

e selecione <Convert to IAEA format>, como mostra a figura 1. 

 

 
Figura 1. Software WinSPEDAC. 

 

b) Selecione a opção ASC II - uma coluna, como mostra a figura 2: 
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Figura 2. Software WinSPEDAC – escolha do formato do arquivo a ser convertido. 

 

c) Selecione até 12 arquivos de uma só vez, como mostra a figura 3. 

 

 
Figura 3. Software WinSPEDAC – seleção dos arquivos a serem convertidos. 
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d) Tecle <Abrir>, todos os arquivos selecionados são convertidos e 

salvos no mesmo diretório, com o mesmo nome e no novo formato. 

Observação: Os arquivos fonte não são apagados. 

 

 

5.2 Conversão de arquivos através do software AXIL 

 

a) Selecione a opção <Spectrum format conversion>, como mostra a 

figura 4. 

 

 
Figura 4. Software AXIL – seleção da função para converter arquivos. 

 

b) Selecione o formato do arquivo a ser convertido (geralmente *.asc), 

como mostra a figura 5. 
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Figura 5. Software AXIL – seleção do tipo de arquivos a ser convertido. 

 

c) Ao selecionar o tipo de arquivo fonte, será aberta uma janela do lado 

direito da tela, como mostra a figura 6, nela deve-se selecionar o tipo final do 

arquivo. 

 

 
Figura 6. Software AXIL – seleção do tipo de arquivos a ser convertido e formato 

do arquivo final. 
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d) Como na figura 7, escolha o diretório onde estão os arquivos a serem 

convertidos e tecle <Enter> para marcá-los e <Esc> para finalizar. 

 

 
Figura 7. Software AXIL – seleção do diretório dos arquivos a serem convertidos. 

 

e) Os arquivos serão convertidos e salvos no mesmo diretório e com o 

mesmo nome e no novo formato. 

 

 

6 CALIBRAÇÃO DO SOFTWARE WINQXAS – CRIANDO O 

MODELO 

 

Antes de analisar qualquer espectro com o software é necessário que este 

seja calibrado. Calibrar o software é relacionar o canal de aquisição com a energia 

correspondente.  

Uma calibração incorreta ou a não calibração do software significa uma 

falsa análise, ou seja, os picos selecionados não irão corresponder as suas respectivas 

energias. 

Para calibrar o software é necessário seguir os seguintes passos: 
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a) Realizar uma medida utilizando amostras padrão, de preferência com 

intervalo de energias de picos englobando as energias dos picos das amostras a 

serem analisadas. Essa medida deve ocorrer com um tempo razoavelmente alto para 

minimizar os erros.  

No exemplo a seguir o software foi calibrado como uma amostra padrão 

de Fe e Cu, e um tempo de medida de 200 segundos. 

b) O espectro da calibração esta no formato .spe, deve-se reconhecer 

visualmente no software cada um dos picos Kα e Kβ  de cada elemento (utilize uma 

tabela de energia), o procedimento para abrir o espectro é mostrado na figura 8, 

através da opção <Import IAEA Spectra>. 

 

 
Figura 8. Software WinQXAS – seleção do arquivo utilizado para calibrar. 

 

c) Na janela aberta seleciona-se o espectro que contém as informações 

para se calibrar o software, tecle <Abrir> para finalizar. 

d) No retângulo verde, na parte inferior da tela pode-se limitar a região a 

ser exibida na tela, veja a figura 9. 
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Figura 9. Software WinQXAS – seleção da região a ser exibida na tela. 

 

e) No menu <Spectra>, selecione <Energy Calibration>, como mostra 

a figura 10. 

 

 
Figura 10. Software WinQXAS – definindo a energia de calibração. 

Laboratório de Física Nuclear Aplicada – Departamento de Física / CCE 
Universidade Estadual de Londrina – Caixa Postal 6001 – CEP: 86051-990 – Londrina 

<http://www.fisica.uel.br/gfna/> 



Utilização de softwares em análises espectrais de XRF – Marcelo Estevam 12

 

f) Ao utilizar essa função, o espectro completo é mostrado na tela, deve-

se determinar o elemento e a energia correspondente a cada pico. Para realizar esse 

procedimento, é necessário que se tenha uma biblioteca de elementos ativa: tecle em 

<element> na janela que foi aberta (figura 11a), caso os elementos ou apenas parte 

dos elementos estejam desabilitados, como mostra a figura 11b, deve-se carregar a 

biblioteca. No caso dos elementos já estarem habilitados deve-se pular os itens (g) e 

(h). 

 

 
Figura 11a. Software WinQXAS – definindo elementos para a calibração. 
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Figura 11b. Software WinQXAS – biblioteca de elementos para a calibração 

desabilitada. 

 

g) Para habilitar uma biblioteca deve-se teclar <Cancel>, na tabela de 

elementos e na janela de energia de calibração, escolha a opção <Library>  e 

selecione <Open Library>, como mostra a figura 12. 
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Figura 12. Software WinQXAS – abrindo a biblioteca de elementos. 

 

h) Na instalação do software, uma biblioteca completa e atualizada de 

todos os elementos é copiada para o computador, basta localizá-la e habilitá-la. Esta 

pode ser localizada em  

C:\Arquivos de programas\IAEA\WinQxas\SPECTRA\WinQXAS.XRL. 

 Veja (figura 13). 

Selecionando esta biblioteca e teclando <Abrir>, a biblioteca está 

habilitada. Então repita os procedimentos (e) e (f) 
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Figura 13. Software WINQXAS – selecionando a biblioteca de elementos. 

 

i) Os dois primeiros picos da esquerda para direita correspondem a Kα e 

Kβ do Fe, os dois seguintes correspondem a Kα e Kβ do Cu, para minimizar os 

erros na calibração podemos proceder de duas formas: 

I) utilizando o maior número de picos (quatro no caso). 

II)   utilizando a maior separação entre os picos, ou seja, escolhendo Kα 

do Fe e Kβ do Cu. 

Será mostrado o caso II, para escolher o pico utilize a opção <Peak>, 

utilizando as setas logo abaixo desta opção. Depois de selecionar o pico, selecione o 

elemento em <Element> e a linha em <Line>, finalmente insira o primeiro ponto 

da calibração utilizando a opção <Insert>. Tecle <OK> para finalizar (figura 14). 

Nota: dependendo da amostra-padrão utilizada na calibração pode-se 

utilizar mais do que dois picos para a calibração em energia. 
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Figura 14. Software WinQXAS – selecionando as energias de calibração. 

 

j) Para vizualizar sua reta de calibração selecione a opção <View>no 

menu principal e depois selecione <Energy Calibration>, será mostrado a reta de 

calibração, figura 15. 
 

 
Figura 15. Software WinQXAS – função de calibração. 
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k) Agora se deve salvar a calibração, selecionando <Model>, e depois 

<Save Model>, nomeie o modelo ou calibração (figura 16). 

Cada vez que o software for iniciado deve-se carregar um modelo, 

selecionando <Model>, e depois <Open Model>. 

 

 
Figura 16. Software WinQXAS – salvando modelo ou calibração. 

 

l) Em determinadas análises que seguem uma rotina padrão de 

elementos, Roys específicos, pode-se salvar essas informações no modelo de forma 

que, quando carregados todos os espectros abertos pelo software, serão previamente 

submetidos a essa pré-análise. Para tal procedimento faça essa pré-análise no 

espectro modelo e salve a calibração e o modelo, selecionando <Model>, e depois 

<Save Model>, nomeie o modelo ou calibração (figura 16). 
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7 ANÁLISE DE ESPECTROS COM O SOFTWARE WINQXAS 

 

Depois de instalar o programa, converter os arquivos para o formato de 

análise da IAEA e calibrar o mesmo, pode-se utilizar o software sem problemas. Os 

passos para uma análise simples dos espectros serão descritos a seguir. 

a) Tenha certeza que o modelo de calibração está ativo, utilize a opção 

<View> no menu principal e em seguida selecione <Energy Calibration> ou utilize 

<Spectra> no menu principal e selecione <Energy Calibration>. 

b) Abra o arquivo a ser analisado utilizando a opção <Import IAEA 

Spectra> teclando no ícone como na figura 17 ou utilize no menu principal a opção 

<File> e selecione <Import IAEA Spectra> como mostra a figura 18. 

 

 
Figura 17. Menu principal e ícones de atalho do software WinQXAS. 

 

 
Figura 18. Importando arquivos do formato IAEA. 
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c) Utilize alguns recursos para uma melhor visualização em caso de 

dúvida leia o Apêndice A, e utilize o retângulo verde na parte inferior da tela, veja 

figura 18. 

d) Utilize a opção <Spectra> e habilite <Show X-Lines Markers>, e veja 

as principais linhas de raios X de todos os elementos da biblioteca, presentes ou não 

no seu espectro, utilize as setas do teclado ou as setas que aparecem nos novos 

ícones mostrados na tela para alterar os elementos, utlize também, se necessário, as 

opções para escolha de elementos <...>, veja nos detalhes da figura 19. 

 

 
Figura 19. Opção para marcar linhas sendo habilitada e detalhe dos novos ícones. 

 

e) Conhecendo-se um pouco sobre a natureza da amostra (sua origem e 

o tipo de matriz) pode-se começar a inserir linhas de seus elementos, para isso 

selecione no menu principal a opção <Spectra> e habilite <Mark X-Lines for fit>, 

como mostra a figura 20. 
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Figura 20. Habilitando a opção <Mark X-Lines for fit> 

 

f) Uma janela é aberta na parte inferior da tela, nela selecione o elemento 

em <Element>, a linha em <Line Group> e adicione teclando <Add>. Caso seja 

necessário remover algum elemento ou linha, selecione o elemento ou a linha e tecle 

<Remove>, como mostra a figura 21. 
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Figura 21. Adicionando ou removendo elementos. 

 

g) Usando a opção ROI, pode-se marcar a região de interesse para a 

análise, marcando essa região o software ira ignorar as demais. Para desfazer o ROI, 

utlize o ícone do lado direito do exibido na figura 22.  Tente marcar os limites do 

ROI em “vales” do espectro, facilitando assim o ajuste matemático. Veja figura 22. 
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Figura 22. Selecionando a região de interesse com a função ROI. 

 

h) Antes de realizar o fit deve-se especificar o tipo de ajuste a ser usado. 

Para uma análise simples deve-se selecionar em Background tipe <Linear> ou 

<Orthogonal Pol.>, nesse  caso, determine também a ordem do polinômio, 

geralmente 4 ou 5, veja figura 23. Para realizar uma análise quantitativa leia o 

apêndice B e C. 
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Figura 23. Determinando o tipo do ajuste e seus parâmetros. 

 

i) Para realizar o Fit, selecione <Spectra> no menu principal e selecione 

<Fit>, ou utilize o ícone <Do Fit>, mostrado na figura 24. 

Nota: Em diversos casos o espectro a ser analizado apresenta grande 

variação no número de contagens, ou seja, possui variações de contagens de ordem 

>104, nesses casos pode ser necessário realizar mais de um ROI por espectro, já que 

o ajuste matemático não será capaz de ajustar pontos com uma alta variação. Este 

procedimento alterará todos os resultados, ele só deve ser realizado caso o ajuste 

matemático esteja estatisticamente insatisfatório. 
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Figura 24. Realizando o Fit na região selecionada. 

 

j) Para visualizar os resultados utilize as opções disponíveis no menu 

principal <Spectra>, para um relatório resumido selecione <Show Brief Fitting 

Report>, para um relatório completo selecione <Show Full Fitting Report>. Na 

figura 25 pode-se ver um relatório completo da análise, este contém as condições 

experimentais (somente necessário para análise quantitativa), informações sobre a 

calibração, o tipo de ajuste, os elementos, a energia de cada linha, a intensidade 

relativa, contagens do pico, contagens do fundo, e seus respectivos desvios. 
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Figura 25. Exibição de parte do relatório completo da análise do espectro. 

 

k) Através das informações contidas nesse relatório é possível obter 

informações quantitativas sobre a amostra utilizada, recomenda-se utilizar a 

publicação técnica “Fluorescência de Raios X por dispersão em Energia” disponível 

no LFNA, para esta outra etapa da análise. 

l) Caso o usuário queira realizar as outras etapas utilizando o software é 

necessário que se leia o Apêndice B e C atentamente. 

 

 

8 CALIBRAÇÃO E ANÁLISE DE ESPECTROS UTILIZANDO 

O SOFTWARE AXIL 

 

Este software é utilizado em ambiente MS-DOS, como tal, não apresenta 

algumas facilidades em determinadas rotinas, assim muitas vezes o clique do mouse 

será substituído por comandos. 

A primeira tela do software pode ser visualizada na figura 26. 
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Figura 26. Tela inicial do software AXIL 

 

Existem nove opções iniciais no software, <System hardware setup>, 

<Execute DOS comand>, <Spectrum analysis>, <Spectrum format conversion>, 

<Comunication with MCA>, <Utilities>, <Quantitative analysis>, <Quant. 

Analysis using fundamental parameters>, <Simple quantitative analysis>, 

visualizadas na figura 27. 

 

 
Figura 27. Funções iniciais do software. 
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Selecionando a opção de interesse, no caso <Spectrum analysis>, temos 

três sub opções, <Perform spectrum fitting>, <Specify parameters for spectrum 

analysis> e <X-ray library management>, mostradas na figura 28. 

 

 
Figura 28. Sub opções do menu <Spectrum analysis> 

 

Para acessar o banco de dados de energias dos raios X característicos dos 

elementos, seleciona-se <X-ray library management>, os dados podem ser 

alterados, assim alterações e atualizações podem ser realizadas pelo usuário. 

Para inicializar os parâmetros da análise, selecione <Specify parameters 

for spectrum analysis>, estes dados estão inseridos em um arquivo editável (*.inp), 

selecionando esta opção, na próxima tela são habilitadas as opções: selecionar um 

existente, criar um novo ou modificar um arquivo atual, visualizadas na figura 29. 
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Figura 29. Opções do menu <Specify parameters for spectrum analysis>. 

 

As opções completas podem ser vistas na opção <Create new 

parameter> (as opções de gravação e leitura não estão disponíveis neste item).  

Selecionando a opção <Create new parameter>, indique o caminho e 

nome do novo arquivo, feito isso, a próxima tela será exibida, figura 30. 

 

 
Figura 30. Sub opções do menu <Create new parameter> 
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Nos itens da figura 30, são determinadas informações gerais sobre o 

arranjo experimental, tais como: geometria, sistema de detecção, feixe e 

absorvedores. 

 

<Excitation mode>: como a amostra foi excitada, as opções são: 

XRF (X-ray fluorescence) 

EPMA (Electron probe micro analysis) 

PIXE (Particle induced X-ray emission) 

 

<Excitation conditions>: valores da energia do feixe em keV, ângulo de 

incidência medido entre o feixe e a normal do alvo, ângulo medido entre a normal 

do alvo e a linha do detector, mostrada na figura 31. 

 

 
Figura 31. Opções do menu <Excitation conditions>. 

 

<Detector characteristics>: dependendo do detector utilizado, Si(li) ou 

Ge(Li), insira o valor da espessura da janela e do cristal envolvido, e a resolução, 

como mostra a figura 32. 
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Figura 32. Opções do menu <Detector characteristics>. 

 

<Filter absorption>: características dos filtros absorvedores entre o alvo 

e o detector (espessura e composição). Uma característica importante desses filtros é 

que eles podem impedir que os átomos retroespalhados entrem no detector, 

também podem atuar na absorção de fótons menos energéticos da faixa espectral de 

interesse, opções mostradas na figura 33. 

 

 
Figura 33. Opções do menu <Filter absorption>. 
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<Funny filter absorption>: Filtros porosos ou com furos quando 

utilizados podem diminuir a incidência de fótons recebidos pelo detector, 

informações como espessura, composição e fração de contribuição dos poros são 

relevantes, opções mostradas na figura 34. 

 

 
Figura 34. Opções do menu <Funny filter absorption>. 

 

<Path length>: Informações como meio e distância percorrida pelo 

fóton são relevantes para o cálculo da absorção, veja figura 35. 
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Figura 35. Opções do menu <Path lengeth> 

 

Selecionando a opção <Specify spectrum analysis parameters>,  os 

demais dados para a configuração do software podem ser inseridos, veja figura 36. 

 

 
Figura 36. Opções do menu <Specify spectrum analysis parameters>. 

 

<Background parameters>: tipo de ajuste, as opções são: 

Smooth Filter Background 
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Linear Background 

Exponential Background 

Bremsstrahlung Background 

Calibration parameters 

Fitting control parameters 

Sample absorption 

 

Voltando ao menu inicial (figura 27), selecionado <Spectrum Analysis>, 

veja figura 37a, <Perform Spectrum Fitting>, é possível visualizar as condições 

especificadas para a análise, como: calibração, região, elementos de interesse e 

parâmetros de simulação de fundo (figura 37b). 

Para análises semelhantes é possível criar modelos de análise (como no 

WinQXAS), utilizando as opções <Save model> e <Select model>. 

 

 
Figura 37ª. Opções do menu <Spectrum Analysis>. 
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Figura 37b. Relatório do modelo para a análise. 

 

A opção <Analyse Spectra> (figura 37b), abre uma tela gráfica, com três 

comandos:  

LOAD: recuperar um arquivo *.spe 

STOP: terminar a seção 

@BATCH: carregar um arquivo do tipo texto, com uma rotina de 

comandos tipo macro. A opção @BATCH e a seleção de um modelo podem 

sistematizar o processo de análise para amostras semelhantes, veja figura 38. 

 

 
Figura 38. Opções do menu <Analyse Spectra> 
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O comando LOAD possui as opções <SPEC= <nome do arquivo> > 

para chamar um determinado arquivo e <DIR_SEL> para selecionar o arquivo no 

diretório corrente (veja figura 26). 

Carregando um determinado arquivo, temos a tela mostrada na figura 39. 

 

 
Figura 39. Arquivo carregado (SDOO1O.SPE). 

 

Selecionando a região de interesse, através do comando ROI com sub 

comandos BEG (início) e END (final), também existe o sub-comando AUTO, veja 

figura 40. É possível ajustar a região de interesse através das setas do teclado e 

fixando-as através das teclas <F1> e <F2>, selecione <GO>, para prosseguir. 

 

 
Figura 40. Exemplo do comando ROI 
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A visualização é feita através do comando DISPLAY, exemplo: 

DISPLAY ROI (será exibida  apenas a região de interesse). 

Existem outros comandos para visualizar melhor o espectro, são eles: 

BEG: Canal inicial (x mínimo). 

END: Canal final (x máximo). 

MIN: Mínimo de contagens (y mínimo). 

MAX: Máximo de contagens (y máximo). 

SPECTR: Visualiza integralmente o gráfico. 

RESIDUAL: Visualiza o resíduo do ajuste. 

LIN: Escala y linear. 

LOG: Escala y logarítma. 

 

Selecionando o comando <CALIB> pode-se efetuar uma calibração ou 

um ajuste fino para os parâmetros ZERO (Energia inicial), GAIN (Energia por 

canal), NOISE (Ruído), FANO_F (Fano factor). 

Para a calibração selecione o primeiro pico e tecle <F1>, entre com a 

energia ou a linha do raio X característico correspondente. Repita o procedimento 

para o segundo pico escolhido e tecle <Enter>, a calibração em energia está 

concluída. Em energia (F1=E_Cal). As teclas <F2>, <F4> e <F5> identificam Kα, 

Kβ e Lα respectivamente, neste canal, após a calibração. 

Depois da calibração é possível visualizar as diversas linhas de cada 

elemento ou emissões através do comando <KLM-MARK>, veja figura 41. 
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Figura 41. Visualização da opção <KLM-MARK> 

 

Para incluir os elementos, utiliza-se o comando <X-LINES> e 

posteriormente <ADD>, para adicionar, veja figura 42. 

O comando <X-LINES>, possui dois sub-comandos: 

<REMOVE>: remove elementos 

<SHOW>: mostra os elementos, suas linhas espectrais, e suas energias. 

O comando <REMOVE>, tem três sub-comandos: 

<REMOVE X>: remove o elemento X. 

<REMOVE X-KA>: remove a linha Kα do elemento X. 

<REMOVE SUM>: remove os picos soma. 

 

 
Figura 42. Adicionando elementos a análise. 
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Para inserir uma determinada linha utilize o comando, <ADD X-KA>, 

ou <ADD X-KB>, a linha Kα ou Kβ do elemento X respectivamente. 

Devido a resolução (tempo morto), existe a probabilidade de dois ou 

mais fótons entrarem no detector sem distinção de energia, é possível utilizar o 

comando para picos-soma <ADD SUM>. 

Usa-se o caractere + após o elemento, linha ou soma, para incluir a 

probabilidade de ocorrer um escape de um fóton de energia igual à transição do Si, 

devido ao cristal de Si(Li). 

Usa-se o caractere * para corrigir a forma de pico e incluir picos escape, 

exemplo: 

<ADD X+>: adiciona os picos escape do elemento X 

<ADD X*>: adiciona correção de forma de pico e os picos escape do 

elemento X. 

Para indicar o espectro de fundo, utilize o comando <BACKGRND>, 

escolhendo o tipo de parametrização: 

<LINEAR>  

<EXPON> 

<BREMS> 

<FILTER> 

<ORTPOL> - neste pode-se variar o valor da ordem ou de R, utilize os 

comandos do lado direito da tela. 

Esses comandos devem ser seguidos do caractere =N, onde N é a ordem 

da função ou o numero de iterações, no caso do comando <FILTER>. Veja o 

exemplo na figura 43. 
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Figura 43. Utilização do comando <BACKGRND> 

 

Para obter uma primeira aproximação do ajuste, utilize o comando <FIT 

N= Y>, onde Y é o número de iterações, veja exemplo na figura 44. 

 

 
Figura 44. Exemplo do comando <FIT> 

 

O exemplo da figura 44 foi obtido com o comando <FIT N=50>, 

observe que só são analisados os picos cujos elementos foram inseridos. 

Para visualizar o resíduo, utilize o comando <DISPLAY RESIDUAL>, 

como mostra a figura 45. 
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Figura 45. Exemplo do comando <DISPLAY RESIDUAL>. 

 

Para exibir o relatório dos resultados do ajuste, utilize o comando 

<REPORT BRIEF>, como no WINQXAS, este comando possui as opções: 

<SHOW>: informações do espectro. 

<PRINT>: imprime relatório da análise. 

<SAVE>: relatório em arquivo texto. 

<BRIEF>: resultado do ajuste. 

<FULL>: parâmetros do ajuste e resultado. 

Veja o exemplo do relatório completo na figura 46. 

 

 
Figura 46. Exemplo do comando <REPORT FULL> 

Para finalizar o programa utilize o comando <STOP> 
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APÊNDICE A 

PRINCIPAIS COMANDOS DO SOFTWARE WINQXAS 

 

O software WINQXAS oferece no menu principal as opções que serão 

detalhadas a seguir.  

 

 

A. 1 MENU PRINCIPAL 

 

 
Figura A1. Menu principal do software WinQXAS. 

 

Tabela A1. Comandos do menu principal. 

File Arquivam operações e encerra o programa 

Library  Administração da biblioteca de raio X 

Model  
Organização dos parâmetros do modelo (organização experimental e 

de parâmetros ajustados) 

View Exibe ou omite janelas do WinQXAS 

Spectra 
Muda ID de espectros e faz grupos de calibração de energia,  

processa espectros múltiplos da IAEA que utilizam o modelo atual. 

Simple QXAS Análise Quantitativa simples 

Window  Janelas de títulos 

Help Acesso à informação de ajuda on-line ou não. 
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A. 1.1 Menu File (menu principal) 

 

 
Figura A2. Menu file do menu principal do software WinQXAS. 

 

O menu File oferece os comandos apresentados na Tabela A2.   

 

Tabela A2. Comandos do menu file. 

Open... Abre um documento existente. 

Close  Fecha um documento aberto. 

Save  Salva um documento aberto com o mesmo nome 

Save As...  Salva um documento aberto com um novo nome 

Import IAEA Spectra...  Abre um espectro IAEA do arquivo existente. 

Print... Imprimi um documento. 

Print Preview  Exibi o documento na tela como apareceria impresso. 

Print Setup... Seleciona uma impressora e conexão de impressora. 

Files 1,2,3,4  Abre um arquivo especificado 

Exit  Encerra o WINQXAS 

 

O menu File também oferece o seguinte comando <Import Multiple 

IAEA Spectra>, que permite importar espectros múltiplos IAEA. 

 

 
Figura A3. Comando do menu file. 
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A. 1.2 Menu library (menu principal) 

 

 
Figura A4. Comandos do menu library. 

 

O gerenciamento da biblioteca dentro do WinQXAS permite ao 

operador melhorar ou modificar a biblioteca de raios X ativa, inspecionar, ou 

preparar outra biblioteca moldada às exigências especificadas pelo mesmo.  

O menu de Biblioteca oferece os comandos apresentados na Tabela A3.   

 

Tabela A3. Comandos do menu library. 

Open Library  Abre um arquivo de biblioteca binário existente. 

Save Library  Salva uma biblioteca atual em disco em formato binário. 

Edit Library  
Adiciona ou modifica linhas de raios X novas para a biblioteca 

atual. 

Import ASCII 

Library 
Abre uma biblioteca ASCII do arquivo existente. 

Save ASCII Library Salva uma biblioteca atual em disco em formato de ASCII. 

    

 

A. 1.3 Menu Model (menu principal) 

 

 
Figura A5. Comandos do menu model. 
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Este item do WinQXAS permite ao operador  modificar os parâmetros 

ativos do espectro atual. O menu Modelo oferece os comandos apresentados na 

Tabela A4.   

 

Tabela A4. Comandos do menu model. 

Rename Current Model Renomeia o modelo atual 

New Model Cria um modelo novo com parâmetros editáveis. 

Open Model  Abre um arquivo modelo existente. 

Save Model  Salva um modelo atual em disco em formato binário. 

Edit Model  Modifica os valores de parâmetro do modelo atual. 

Import MS-DOS QXAS 

model 

Importa modelos do QXAS MS-DOS, modelando para o 

novo formato. 

 

 

A. 1.4 Menu View (menu principal) 

 

 
Figura A5. Comandos do menu view. 

 

O menu View oferece os comandos apresentados na Tabela A5.   
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Tabela A5. Comandos do menu view. 

Energy 

calibration  

Exibe um gráfico de Energia vs. Número do canal para o modelo 

atual. 

FWHM 

calibration  
Exibe um gráfico de FWHM² vs. Energia para o modelo atual 

Scale 

Logaríthmic 
Altera o eixo vertical para Linear ou Log do gráfico do espectro. 

Connect by  Altera entre linhas, histograma e pontos do gráfico do espectro. 

Show full 

spectrum  
Exibe o espectro inteiro na tela. 

Toolbar  Exibe ou omite janelas. 

Status Bar Exibe ou omite a barra de estados. 

Information 

Bar 
Exibe ou omite a barra de informação de espectro. 

 

 

A. 1.5 Menu Espectra (menu principal) 

 

 
Figura A6. Comandos do menu espectra. 

 

O menu Espectra oferece os comandos apresentados na Tabela A6.  
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Tabela A6. Comandos do menu Espectra. 

Edit Information ID A identificação para espectros ativos pode ser mudada 

Energy Calibration 
Procedimento para modificar a energia e FWHM de 

calibração 

Show X-Lines markers Permite decidir quais linhas devem ser incluídas no modelo

Set ROI 
Fixe (múltiplo), regiões de interesse para analisar os 

espectros. 

Delete ROI Apaga o ROI atual 

Mark X-lines for fit Acrescente linhas de raio X ao modelo 

Fit Calcular área abaixo dos picos. 

Show Residuals 
Exibe a diferença entre espectros de raio X obtidos e 

medidos. 

Show Brief Fitting 

Report 
Resultados breves de ajuste de linhas de raio X 

Show Full Fitting Report Exibe resultados completos de ajuste de linhas de raio X 

*A biblioteca de raios X deve ser carregada antes de usar esta opção.  

 

 

A. 1.6 Menu Simple Qxas (menu principal) 

 

Estes comandos permitem fazer uma análise quantitativa simples da 

composição de amostra, conforme a Tabela A7.  
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Tabela A7. Comandos do menu simple Qxas. 

Elemental 

Sensitivities 

Este método determina a sensibilidade de linhas características, 

levando em conta a absorção. As sensibilidades calculadas são usadas 

para determinar as concentrações de elementos em amostras 

desconhecidas, corrigido pela absorção de amostra. 

Direct 

comparison of 

Count Rates 

Este método ainda não é implementado na versão atual do sistema 

de WinQXAS 

 

 

A. 1.7 Menu Window (menu principal) 

 

 
Figura A7. Comandos do menu window. 

 

O menu Window oferece comandos (Tabela A8) que permitem organizar 

exibições múltiplas de documentos na janela de aplicativo. 

  

Tabela A8. Comandos do menu window. 

Cascade Organiza janelas em forma sobreposta. 

Tile Organiza janelas horizontais não-sobrepostas. 

Arrange Icons Organiza ícones de janelas fechadas. 

Janela 1, 2,...  Vai para janela especificada. 

 

 

 

Laboratório de Física Nuclear Aplicada – Departamento de Física / CCE 
Universidade Estadual de Londrina – Caixa Postal 6001 – CEP: 86051-990 – Londrina 

<http://www.fisica.uel.br/gfna/> 



Utilização de softwares em análises espectrais de XRF – Marcelo Estevam 49

 

 

A. 1.8 Menu Help (menu principal) 

 

 
Figura A8. Comandos do menu help. 

 

O menu Help oferece os comandos apresentados na Tabela A9. 

 

Tabela A9. Comandos do menu help. 

Help Topics Contém um índice de tópicos nos quais você pode obter ajuda.

About WinQxas Exibição sobre a versão do software 

 

 

A. 2 BARRA DE TÍTULO 

 

 
Figura A9. Barra de título. 

 

A barra de título fica situada ao longo do topo da janela do software. 

Contém o nome do aplicativo e o nome e identificação (ID) para o documento atual 

do WinQXAS, como também nomeia o modelo atual.  

  

 

A. 3 BARRA DE FERRAMENTAS PRINCIPAL 

 

 
Figura A10. Barra de ferramentas principal. 
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Esta barra inclui botões para algumas das operações globais mais comuns 

do WinQXAS. 

Tabela A10. Botões da barra de ferramentas principal.  

 
Abre um documento existente. WinQXAS exibe a Caixa de Diálogo na 

qual pode-se localizar e pode-se abrir o arquivo desejado. 

 

Salve o documento ativo com seu nome atual. Se você não nomeou o 

documento que WinQXAS exibe, o comando vai exibir uma Caixa de 

Diálogo onde isso pode ser feito. 

 Imprima o documento de WinQXAS ativo. 

 
Exibe a parte selecionada dos espectros ativos e informações 

relacionadas como apareceria quando impresso (Pré - Impressão). 

 
Edite a biblioteca de raio X. Some, apague ou modifique propriedades 

químicas dos elementos da biblioteca. 

 Exibe a notificação dos direitos autorais de WinQXAS. 

 Provê um contexto de ajuda. 

 

   

A. 3.1 Barra de ferramentas show e análises 

 

 
Figura A11. Barra de ferramentas show e análises. 

 

Esta barra inclui botões para as operações de visualização e análise mais 

comuns do espectro nas janelas ativas.  
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Tabela A11. Botões  da barra de ferramentas de visualização e análise. 

 

 Ajusta para cima ou abaixo o eixo vertical do espectro na janela ativa. 

 Ajuste entre linhas, histograma e pontos para o espectro. 

 Exibe o espectro todo na janela ativa 

 Ajuste linear ou log do eixo vertical do espectro 

 
Exibe linhas de raios X que coincidem com o espectro nas janelas ativas, 

de acordo com a calibração de energia atual 

 Edite modelo. Modifique e ajuste a calibração e os parâmetros de base. 

 Fixe (múltiplo) regiões de interesse (ROI) 

 Delete ROI atual. 

 Acrescente linhas de raio X ao modelo. 

 Calcula a área abaixo dos picos. 

 Mostre os resíduos de ajuste. 

 Exibe o relatório de ajuste breve. 

 
Executa análise da amostra desconhecida usando o método de 

sensibilidade Elementar 

 Exibe o relatório de análise quantitativa. 

 

      

A. 4 EXTENSÕES ESPECÍFICAS 

 

Cada tipo de arquivo é caracterizado por uma extensão específica; por 

exemplo "TEST.SPE" é um arquivo de espectro, uma vez que, possui a extensão 
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".SPE". O tipo de arquivo é indicado nomeando a extensão correspondente, por 

exemplo "XRL file" é um  "X-ray library file". 

    

Tabela A12. Extensão dos arquivos do WinQXAS.  
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Extensão Tipo de arquivo Descrição 

.SQX 
Documento 

WinQXAS 

Todos os dados relativo a avaliação e processamento de 

espectros de raio X são incluídos aqui. Contém informação 

espectral, biblioteca atual e dados do modelo, inclusive 

parâmetros de calibração usados para uma determinada 

análise. 

.SPE Espectros de IAEA Dados espectrais em formato padrão IAEA 

.ASC Arquivo de ASCII Qualquer arquivo convertido no formato de ASCII 

.MOD 
Arquivo modelo 

WinQXAS 

Contém informação que consiste em  organização 

experimental atual, ajuste de parâmetros de fundo, 

características de detector, etc. 

.WSE 

Arquivo de 

sensibilidade e 

calibração 

WinQXAS 

Conteúdo experimental, como sensibilidade provida. 

.INP 
Arquivo modelo do 

QXAS  MS-DOS 

Pode ser importado e pode ser convertido em formato do 

modelo novo. 

.XRL 

Raio X e bibliotecas 

de coeficientes de 

atenuação 

Biblioteca 

.PSL 

.SEN 

WinQXAS biblioteca 

de correção da forma 

do QXAS MS-DOS 

arquivos de 

sensibilidade e 

calibração 

Este é um arquivo DE SISTEMA, usado por AXIL em sua  

rotina.  

Não é compatível com esta versão, a calibração deve ser 

refeita 
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APÊNDICE B 

INFORMAÇÕES GERAIS 

 

B. 1 BIBLIOTECA DE RAIOS X: INFORMAÇÃO GERAL  

 

A biblioteca de raios X contém as energias de raios X e a relação de 

intensidade relativa de todos os elementos químicos, é usada principalmente nos 

espectro de análise do programa (AXIL). Para cada grupo várias transições de raios 

X estão definidas como indicado na tabela B1, abaixo:  

 

Tabela B1. Transições de raios X. 

GRUPO TRANSIÇÃO 

K Ka1 (KA1), Ka2 (KA2) 

 Kb1 (KB1), Kb2 (KB2), Kb3 (KB3) 

LI (L1) L1M3,L1M2,L1N3,L1N2,L1O3,L1O2 

 L1M5,L1M4,L1N5,L1N4 

LII (L2) L2M4,L2N4,L2M1,L2N1,L2O4,L2O1,L2M3 

LIII (L3) L3M5,L3M4,L3N5,L3N4,L3M1,L3N1 

 L3O1,L3O5,L3O4 

M M1,M2 

 

Estas transições representam as principais linhas de raios X de cada 

grupo. Nem todas as linhas de todos os elementos estão presentes, a tabela B2 

mostra as linhas de emissão para o Fe. 
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Tabela B2. Energia dos raios X característicos para o Fe.  

Linha Energia [keV] Intensidade relativa 

KA1 (Ka1) 6.399 0.8298 

KA2 (Ka2) 0.000 0.0000 

KB1 (Kb1) 7.059 0.1702 

KB2 (Kb2) 0.000 0.0000 

KB3 (Kb3) 0.000 0.0000 

 

Pode-se ter acesso a estes dados no menu biblioteca.  

A Intensidade Relativa é a fração de fótons de raios X emitidos com uma 

determinada energia em relação ao número total de fótons de raios X emitido 

naquele grupo, (no exemplo anterior, corresponde ao grupo K). Como a separação 

entre as linhas Kα1 e Kα2, ou Kβ1, Kβ2 e Kβ3 são muito pequenas 

(aproximadamente 10 eV), os detectores atuais não possuem resolução suficiente 

para mostra-las separadamente no espectro, sendo mostradas através de uma única 

linha Kα ou Kβ, igual ao valor médio das mesmas. 

  

   E(Ka1,2) = w1 E(Ka1) + w2 E(Ka2)                 1 

 

Com pesos w1 e w2 para as linhas Ka1 e Ka2 definidos por: 

  

   W1 = R1 / (R1+R2); W2 = R2 / (R1+R2)          2 

 

onde R1 e R2 são intensidades relativas para as linhas de K correspondentes. Assim 

a primeira entrada representa o Fe de energia Ka1,2 e intensidade relativa, porque a 

segunda entrada tem zero de energia. O mesmo é verdade para o Fe Kb1 e Fe Kb3 

sucessivamente, a terceira entrada representa o Fe de energia de Kb1,3 e intensidade 

relativa. O Fe Kb2 que corresponde a uma transição proibida é desprezível, então 

sua energia e intensidade relativa são zero. 
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Dentro de cada grupo, as intensidades relativas das linhas K, L1, L2 e L3 

são constantes físicas e independentes do modo de excitação (mono e 

polienergéticos). Esta intensidade relativa dentro de um grupo como observado em 

um espectro, pode ser alterada por absorção na amostra ou no detector, mas estes 

efeitos são corrigidos para a análise do espectro. Porém, as intensidades relativas 

entre grupos dependem se foi utilizado raios X, elétron ou partículas carregadas para 

a excitação. Na biblioteca a seguinte relação entre vários grupos é entrada para uma 

determinada organização experimental:  

 

RELAÇÃO: L1->L, L2->L, L->K, M->L 

 

Uma vez sendo conhecida as duas primeiras relações para um certo 

elemento, as linhas-L daquele elemento podem ser usadas como um grupo na 

análise do espectro. A biblioteca de WinQXAS possui o pacote QXAS.XRL que 

contém  a relação L1->L e de L2->L para a maioria dos elementos com excitação 

por fótons de raios X de aproximadamente 20 keV.  
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Figura B1. Janela Spectrum analysis parameters subjanela Background parameters 

 

Pode-se mudar os seguintes grupos de informação de controle:  

· Background parameters  

· Calibration parameters  

· Fitting control parameters  

· Sample Absorption 

· Filter Absorption  

· (Funny) Filter Absorption  

· Detector Characteristics  

· Experimental conditions  

 

 

 

 

Laboratório de Física Nuclear Aplicada – Departamento de Física / CCE 
Universidade Estadual de Londrina – Caixa Postal 6001 – CEP: 86051-990 – Londrina 

<http://www.fisica.uel.br/gfna/> 



Utilização de softwares em análises espectrais de XRF – Marcelo Estevam 57

 

B. 2 PARÂMETROS DE CALIBRAÇÃO 

 

 
Figura B2. Janela Spectrum analysis parameters subjanela Calibration Parameters. 

 

Para expressar i canais em uma energia significante Ei, o espectro deve 

ser calibrado. Para isto, devem ser especificados valores de parâmetros adicionais no 

diálogo da janela.  

 

                       3 

 

Estes valores são os valores iniciais dos parâmetros, a equação de 

calibração é:  
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                     4 

 

onde Ei é a energia em eV que corresponde a (i); ZERO é o zero compensado em 

eV (a energia do canal 0) e GAIN é determinado como sendo eV/channel e Wi é o 

FWHM em eV de uma linha de raios X que tem energia Ei (mais precisamente, a 

largura da função de resposta do detector para aquela energia), FANO é a 

contribuição do ruído da eletrônica (em eV) para o pico. 

Se não forem especificados os valores para estes parâmetros, os seguintes 

parâmetros serão inseridos pelo software:  

 

ZERO =0 EV;  

EV/CHANNEL DE GAIN=20;  

EV DE NOISE=120;  

FANO=0.114 

 

 

B. 3 PARÂMETROS DE AJUSTE DE CONTROLE 

 

Ao executar janelas de ajuste mínimo, os melhores valores dos 

parâmetros do modelo serão ajustados de modo iterativo. Estas repetições devem 

ser suspensas quando são cumpridas certas condições. Estas condições podem ser 

especificadas no diálogo da janela seguinte:  
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Figura B3. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Fitting control 

parameters. 

 

O usuário pode fixar o número  máximo de repetições, o qui-quadrado 

mínimo e a diferença mínima em qui-quadrado, e uma opção que indica se serão 

usados os resultados do ajuste começando os valores pelo próximo ajuste (Modo 

aperfeiçoado).  

 

 

B. 4 PROVA DE ABSORÇÃO 

 

No caso de fluorescência de raios X, o termo de correção da absorção 

T(Ei) contém o termo de correção da absorção da amostra Tsample(Ei):  
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     5 

e a atenuação da amostra é determinada por: 

                   6 

 

onde µs é o coeficiente de atenuação de massa, fs o produto da densidade com a 

espessura da amostra, E0 a energia de excitação, Θ0 e Θt são os ângulos de 

incidência e o ângulo do detector, respectivamente. E0, Θ0 e Θt são parâmetros 

experimentais fixos em condições experimentais, o coeficiente de atenuação da 

amostra que só provê a fração da massa de todos os elementos que constituem a 

amostra, este pode ser calculado e conhecido. Embora em muitos casos a 

composição da amostra não é conhecida, como o objetivo da análise quantitativa é 

obter as áreas de pico líquidas das quais as concentrações serão calculadas, uma 

estimativa grosseira da composição da amostra é freqüentemente suficiente. A 

composição da amostra, junto com o valor de fs (densidades de amostra em g/cm2) 

é requerida no diálogo da janela seguinte:  
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Figura B4. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Sample Absorption. 

 

A composição aproximada de qualquer amostra deve ser especificada 

diretamente através do número atômico Z ou a fração da massa correspondente ou 

ainda escrevendo a formula química (ou soma de várias combinações de substâncias 

químicas). Os exemplos seguintes da composição da amostra são mostrados para 

referência:  

· Ni: Neste caso a amostra é níquel puro. 

· 1.88H3BO3+0.2Y2O3: Neste caso amostra contém 1.88 g de H3BO3 e 

0.2 g de óxido de ítrio. Deve ser notado que a primeira letra que especifica uma 

combinação deve ser uma letra maiúscula, não se permitem espaços entre 

combinação, deve ser utilizando o sinal de soma (+), e o símbolo de grama não deve 

ser escrito.  
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B. 5 (FUNNY) FILTRO DE ABSORÇÃO 

 

Qualquer absorção de raio X ao longo do caminho entre a amostra e o 

detector será descrito em um termo de correção de absorção. É calculado através da 

composição e espessura do absorvedor (filtro). Se há um filtro (funny) (absorvedor 

com buracos, ou material poroso) entre a amostra e o detector, o valor da absorção 

desta estrutura é determinado por:  

 

TFUNNY FILTER(E) = (1 - H) * EXP (- MRD)     7 

 

Este termo de correção é calculado através da composição e espessura do 

filtro, e a fração de poros H (a fração do ângulo sólido do detector subtendido por 

um poro) do filtro (funny). A composição do filtro e a fração de poros H, junto 

com o valor das densidades do filtro em g/cm2 são requeridas no diálogo da janela 

seguinte:  

 
Figura B5. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Sample Absorption. 
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A composição aproximada de qualquer amostra deve ser especificada 

diretamente através do número atômico Z ou a fração da massa correspondente ou 

ainda escrevendo a formula química (ou soma de várias combinações de substâncias 

químicas). 

 

 

B. 6 ABSORÇÃO DO FILTRO 

  

A absorção de raios X, ao longo do caminho entre a amostra e o detector 

será descrito em um termo de correção de absorção. Através do cálculo da 

composição e da espessura do absorvedor (filtro). A composição do filtro, junto 

com o valor da densidade do filtro em g/cm2 é requerida no diálogo da janela 

seguinte: 

  

 
Figura B6. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Filter Absorption. 
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B. 7 PARÂMETROS DE FUNDO 

 

A janela seguinte de dialogo é necessária para que se descreva o modelo 

de fundo e os valores dos parâmetros. Se você selecionar a opção "Inicialize 

Parâmetros Automaticamente", serão avaliados e fixados para cada parâmetro 

determinados valores.  

 

 
Figura B5. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Background parameters. 

 

Pela seleção de um tipo de fundo, o usuário determina a estratégia para 

obter áreas de picos líquidas. Podem ser distinguidas duas classes principais de 

aproximações:  

· método de estimação do fundo  

 Fundo de filtro liso  
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 Fundo ortogonal polinomial  

 

· método de ajuste da diferença de quadrados  

 Fundo linear  

 Fundo exponencial  

 Fundo de Bremsstrahlung  

 

 

B. 8 CARACTERÍSTICAS DO DETECTOR 

 

Ao selecionar esta opção os valores de vários parâmetros, onde se leva 

em conta a atenuação de raio X pelo detector, podem ser digitados no diálogo da 

janela seguinte:  

 

 
Figura B6. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Detector characteristics. 
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Por exemplo: a contribuição do detector para a absorção total é corrigida 

pelo termo T(Ei) no caso do cristal de Si, como pode-se verificar na equação 8: 

 

        8 

 

onde as exponenciais são os produtos do coeficiente de atenuação de massa, a 

densidade e a espessura da janela. O último termo (D) é a espessura do cristal do 

detector. O usuário pode selecionar o tipo de detector usado.  

 

 

B. 9 CONDIÇÕES EXPERIMENTAIS 

 

As condições experimentais se relacionam ao modo de excitação, 

condição de excitação, atmosfera na câmara de excitação e o caminho dos raios X 

dentro da câmara de excitação. Podem ser alterados os valores de vários parâmetros 

usando o diálogo da janela seguinte: 
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Figura B7. Janela Spectrum analysis parameters, subjanela Experimental conditions. 

 

No grupo modo de excitação o usuário pode selecionar entre XRF, PIXE 

ou EPMA. No grupo de condições de excitação o usuário deve entrar com valores 

referentes à energia (keV da excitação primária), o ângulo de incidência (graus) e o 

ângulo do detector (graus). Estes valores são usados para corrigir a absorção na 

amostra (veja absorção na amostra). É levada em conta a absorção de raio X no 

caminho entre a amostra e o detector pelo valor médio de um termo de correção de 

absorção total T(Ei) da seguinte forma: 

                      9 

O usuário pode selecionar Ar, Hélio ou Vácuo como meio, e digitar o 

comprimento do caminho em cm.  

Uma vez definidos a biblioteca e o modelo de ajuste a serem utilizados é 

necessário fixar a região de interesse utilizando a opção de ROI.  
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B. 10 COMANDO PARA EDITAR A BIBLIOTECA (MENU 

BIBLIOTECA) 

 

Use este comando para modificar as propriedades de elementos químicos 

ou acrescentar elementos novos à biblioteca ativa de raios X. 

 

 
Figura B8. Biblioteca ativa de raios X, os elementos químicos não presentes na 

biblioteca atual são diferenciados.  

 

Clicando com o botão esquerdo do mouse ou apertando <INS> ou 

<ESPAÇO> em um elemento, pode-se inspecionar e modificar a intensidade de 

raio X para este elemento. Você pode remover o elemento completamente da 

biblioteca apertando <DEL>.  

 

 

B. 11 MARQUE LINHAS DE RAIOS X - MARQUE KLM 

(MENU ESPECTROS) 

 

Este comando do menu serve para inspecionar o espectro e decidir quais 

linhas devem ser incluídas ao modelo de ajuste. A posição das linhas depende da 
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calibração em energia, e as linhas aparecem quando estão presentes na biblioteca de 

raios X atual.  

KLM aparece quando é marcado na caixa de diálogo através do menu de 

espectros: 

  

 
Figura B9. Inserindo elementos ao espectro ativo. 

 

Pode-se ou introduzir um símbolo químico diretamente para o elemento 

na caixa de elemento ou selecionar um elemento da biblioteca atual usando o botão 

do mouse. Movendo o elemento selecionado com este botão pode-se incluí-lo na 

função modelo de ajuste na seguinte janela de elementos:  

 

 
Figura B10. Biblioteca ativa de raios X.  

 

Uma vez selecionado um elemento, pode-se selecionar mais adiante 

linhas para este elemento sendo acrescentado ao modelo. Finalmente você adiciona-

se o grupo de linhas escolhido. Também é possível apagar grupos já incluídos de 

linhas.  
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Usando KLM marcando na caixa de diálogo, (grupo de) linhas podem ser 

somadas ou separadas do modelo e uma lista das linhas no modelo pode ser 

inspecionada, olhando imediatamente na parte à direita da marca KLM na janela de 

diálogo. Também, ao calcular áreas líquidas de picos pequenos, devem ser feitas 

correções para linhas de intensidade finais.  

Pode-se especificar para cada grupo de linhas a ser somado nas seguintes 

opções:  

· ajuste de correção: correções de forma de pico descrevem a divergência 

da forma do pico e da gaussiana. Isto é determinado por meio de valores numéricos 

que são armazenados no "arquivo forma de pulso da biblioteca" e foram calculados 

a partir de espectros que possuíam ótima estatística.  

· escape: as energias de fuga são calculadas e as intensidades para as 

linhas de raios X especificadas para este grupo.  

 

 

B. 12 DEFININDO ROI (MENU ESPECTROS) 

 

Antes de ajustar a diferença dos quadrados, uma região apropriada de 

interesse (ROI) deve ser definida. Na versão presente do sistema de WinQXAS até 

três ROIs podem ser definidos.  

ADVERTÊNCIA: É recomendado para não dividir sua região de 

interesse sem grande necessidade (por exemplo, você pode querer calcular duas 

regiões com função de fundo diferente ou você pode querer calcular a região de 

picos coerentes e incoerentes separadamente). O problema com a análise de multi-

ROIs é que várias funções de preferência do AXIL e outras que avaliam 

intensidades de fuga e picos soma não trabalharão bem a menos que o ROI 

selecionado seja grande o bastante para não só incluir os picos principais mas 

também picos soma ou de escape.  
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B. 13 EXIBIR RELATÓRIO (MENU ESPECTROS) 

 

Esta opção permite ver resultados breves do procedimento de ajuste, 

inclusive área de picos e incertezas, energia de picos e qui-quadrado do ajuste para 

cada grupo de pico, como também para cada pico em cada região de interesse.  

Do relatório você pode exportar dados ajustando resultados em .ASR, 

arquive para permitir processos mais adiante pelo MS-DOS QXAS.  

Um exemplo de relatório de ajuste breve por dois ROIs é mostrado a 

seguir:  

 

 
Figura B11. Relatório de ajuste por dois ROIs. 
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B. 14 EXIBIR RELATÓRIO COMPLETO (MENU 

ESPECTROS) 

 

Esta opção permite ver todos os resultados do procedimento de ajuste. 

O relatório é dividido em três blocos:  

· Parâmetros experimentais  

· Dados da calibração  

· Dados dos picos.  

Um exemplo do relatório de ajuste pode ser visto, a seguir, na figura B12. 
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B. 15 MOSTRAR RESÍDUOS (MENU ESPECTROS)  

 

Esta opção permite inspecionar os resíduos obtidos pela comparação 

entre os espectros experimentais, o fundo, e a função matemática utilizada. Deste 

modo pode-se avaliar como é seu modelo de ajuste e determinar os canais onde 

novos grupos de linhas podem ser incluídos para melhorar o ajuste. Um exemplo da 

descrição residual depois de um ajuste é exibido na figura B13.  

 

 
Figura B13. Descrição residual de um ajuste. 
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