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Drawing of Orientation Distribution Function into the standard projection (001)
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Abstract

A new program ODFSPx.EXE has been set up to draw the
Orientation Distribution Function (ODF) into the Stan-
dard projection (001). The orientation of the crystallo-
graphic axes of crystallite in the sample relative to the
sample axes can be defined by the three Euler angles ¢,, @,
¢, . For the definition of the crystallite orientation the con-
cept of the so-called ideal orientations of the crystallite:

(HKL)[uvw] is introduced - (HKL): crystallographic
planes parallel with the plane of the rolling, [uvw]: crystal-
lographic direction in this plane and parallel with the roll-
ing direction. The three Euler angles correspond to any
ideal orientation where the plane (HKL) is given by the an-
gles @,, @ and the direction [uvw] is given by the third an-
gle ¢ (for given @,, ®). Any crystallite orientation is in
the sample given by the three Euler angles. The fraction of
this orientation as present in the sample is given by the
ODF value that shows the ODF as a function of Euler an-
gles. This function can be visualized in the so-called Euler
space as defined by three rectangular axes ¢, ©, @ .

The texture can be shown as a diagram in the two following
ways:

1) By asection in the Euler space namely for constant
angles @, or @;. The positions of the ideal orientations can
be drawn on the corresponding angles ¢,, @, ¢, into the
section. The rate of ODF contens in the sample can be read
out from the position of the ideal orientation and the corre-
sponding ODF values.

2) By drawing the ODF into the standard projection
(001). Any point in the Euler space with ¢,, @, ¢; co-or-
dinates defines the (HKL) and [uvw] poles in the standard
projection. The ODF value related to these poles can be
visualised using a colour scale. The ODF is drawn into the
standard projection by the program: ODFSPx.EXE......

Keywords:
X-ray diffraction, metals, texture analysis, orientation dis-
tribution function ODF, standard projection

Prednostni orientaci krystalitt v polykrystalickém vzorku
oznacujeme jako jeho texturu. Lze ji popsat pomoci
Orientacni distribucni funkce (ODF), ktera vyjadiuje
mnozstvi krystalith v jednotkovém objemu vzorku s
urcitou orientaci krystalografickych os vici definovanym
osam vzorku. Osy vzorku volime rovnobézné s
vyznaénymi sméry vzorku.

Obr. 1. Zndzornéni soutadnych systémi
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Obr. 2. Eulerovy uhly

U valcovanych plechti volime tyto osy:

1. Osa rovnobézna se smérem valcovani: WR (RD)
2. Osa rovnobézna s pficnym smérem na
smér valcovani: QR (TD)
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3. Osa kolma na rovinu valcovani,
t.j.kolma k povrchu vzorku NR (ND)

Uvedené osy vzorku tvofi pravouhly soufadny systém.
Obr.1.

Orientaci krystalografickych os krystaliti ve vzorku,
vici osam vzorku, jednozna¢né definujeme tfemi
Eulerovymi uhly: @,, ®, ¢; (F2, F, F1. Obr. 2).
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Obr. 3. Eulerav prostor

Pro nazornéjsi popis orientace krystalitl je zaveden
pojem t.zv. idealnich orientaci krystaliti. Idealni orientaci
krystalitu rozumime takovou jeho orientaci, kdy jeho
krystalografickd rovina (%kl) je rovnobézna s povrchem
vzorku (rovinou valcovani) a krystalograficky smér [uvw],
v ni lezici, je rovnobézny s vyznacnym smérem vzorku
(smérem valcovani). Formalné tuto orientaci zapisujeme
vyrazem:

(hkD)[uvw] (1)
Z podminky ortogonality, musi tyto indexy spliiovat vztah:
hu+kv+Ilw=0 2)

Kazdé idedlni orientaci odpoviaji tfi urcité Eulerovy uhly
02, D, @1, pii Cemz rovina (hkl) je urcena dvojici uhll @,
@, smér [uvw] je uren tietim uhlem @, (pro dané ¢,,®).

Z uvedené¢ho vyplyva: Kazda orientace krystaliti ve
vzorku je urCena tfemi Eeulerovymi thly ¢, @, ¢,. (obr.2)
Zastoupeni této orientace ve vzorku je uréeno ODF, t.j.
ODF je funkci Eulerovych uhli:

ODF = f( ¢z, @, ¢1) 3)

Tuto funkci Ize zndzornit v tzv. Eulerove prostoru. Ten
ziskdme tak, Ze vyneseme hodnoty jednotlivych
Eulerovych uhlti na pravouhlé osy x, y, z, tj. Eulerdv
prostor je definovan tfemi pravothlymi osami: @,, @, @,
(Obr. 3).

V kazdém bod¢ Eulerova prostoru ma ODF urcitou
hodnotu. Body Eulerova prostoru, na nichz ma ODF
konstantni hodnotu, tvoii uzavienou plochu. (slupku) (Obr.

Obr. 4. ODF v Eulerové prostoru, fezy rovinou s konstantnim
Eulerovym uhlem.

4). Ve smérech "ven" hodnoty ODF klesaji, ve smérech
"dovniti" hodnoty ODF rostou a nabyvaji v nékterych
bodech @,, ®, @; maxim.

Tato maxima odpovidaji nejcastéji zastoupenym
orientacim krystalitti v daném vzorku. Grafické znazornéni
textury (a vytiSténi na papir), lze provést dvéma zptisoby.
1) Pomoci 7eziz v Eulerove prostoru, pro konstantni thly

@, resp. @;. (Obr. 4). V téchto fezech tvoii "slupky"
ODF = konst. uzaviené kiivky, t.zv. vrstevnice,
soustfed’ujici se k piislusnym maximim. Rezy
provadéné po konst. thlovych intervalech tvoii sous-
tavu vrstevnic, z nichz 1ze ziskat pfedstavu o prostoro-
vém prubéhu ODF. Do fezl lze téz zakreslit, jako
body, polohy idealnich orientaci, na piislusnych
uhlech @, @, @;. (Obr. 5). Z polohy idealni orientace
ve vrstevnicich ODF lze urcit jeji zastoupeni ve
vzorku.

2) Zakreslenim ODF do standardni projekce. Polohy
polu (hkl), resp. smért [uvw] lze znazornit v tzv.
standardni projekci monokrystalu. Standardni
projekce (001) kubické soustavy je znazornéna na obr.
6. U této projekce je pol {001} ve stiedu zakladni
kruznice. Jsou-li indexy rovin (hkl) kladna cisla, pak
jejich poly lezi ve IV .kvadrantu, ktery oznacime jako:
/KV.(hkl)/ (obr. 6)

Pro krystalografickou soustavu kubickou jsou poly
(hkl), resp. [uvw] znazornény body s odpovidajicimi
indexy v téze standardni projekci. Poly [uvw] idedlni
orientace (hkl)[uvw];, lezi na velké kruznici se

sttedem v pélu (hkl);, a thlovym polomérem 90°.

Na obr. 6 je znazornéna orientace (012)[321],

prislusné pély jsou oznaceny Sipkou.
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Obr. 5. Schéma poloh idealnich orientaci (hk/)[uvw] v fezech Eulerovym prostorem pro konstantni thel @, = 0, 20, 25, 35, 45, 55°.
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32 J. MAREK

Obr. 6. Standardni projekce krystalu kubické soustavy se zakreslenymi Eulerovymi thly idealnich orientaci (hkl)[uvw]

Proj.koule

Proj.rovina r P(hkl)

| P7(hk1)

Obr.7a

Ster.projekce

P(hkl)
x QR

Obr.7b

Obr. 7. Geometrie zakresleni polu ve stereografické projekci

Z matematickych vztaht, uvedenych v pfiloze I,
vyplyva, ze indexy (hkl) jsou funkcemi Eulerovych
uhli @, a ®:

(hkl) = (@, D) 4)

(srovnej rov. 3.6 arov.1.7 az 1.9)

Ve standardni projekci (obr. 6) je poloha polu (Akl)
uréena Eulerovymi thly ¢, a @, kde: © je uhlova
vzdalenost polu (hkl) od sttedu projekce (001) a @, je
uhel, ktery svira paprsek: (001) - (kkl) s vodorovnou
osou projekce. (napf. pol (132): ¢, = 18.40° , @ =
57.70° - obr.6). Z obr.6 je ziejmé,ze poly rovin (hkl) s
¢, = konst., lezi na paprscich, vystupujicich z polu
(001). Tyto roviny jsou téZ uvedeny v tab. fezl pro ¢, =
konst. na obr.5.

Smérové indexy [uvw], idealni orientace (hkl)[uvw],

lezi na velké kruznici ve II. III. kvadrantu, se stereo-

grafickym stfedem v pdlu (#4/). Eulertv thel ¢, je
uhlovou vzdalenosti pélu [uvw] od zékladni kruznice,
méfenou na prislusné velké kruznici (viz obr. 6).

Kazdy bod Eulerova prostoru o soutadnicich ¢,, @,

¢y, urcuje ve standartni projekci pdl (hkl) a pol
[uvw]. Hodnotu ODF pfislusnou témto polim lze
graficky vyjadrit barevnou stupnici (obr. 8).

© Krystalograficka spole¢nost
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PROGRAM PRO ZAKRESLENi ODF DO
STANDARDNI PROJEKCE

Zakresleni ODF do standardni projekce je provadéno
programem ODFSPx.EXE po volbé¢: (pfiloha 2)

14 STANDARDNI PROJEKCE ODF ,

dle vztaht uvedenych v pfiloze 1-4 a 1-5. Na standardni
projekci (obr.6) lze pohlizet jako na polovy obrazec
idedlni orientace: (001)[100] do n&hoZz zakreslujeme poly
"reflexnich" rovin s indexy #hkl, nebo uvw. Standardni
projekce je ma tyto prvky rotace (Gij)s:

(Gll)S = -1, (GZQ)S = -1, (G33)S =1 . ostatni (Glj)S =0

Hodnota (ODF); vzorku, s prislusnymi Ghly (@,, ®, @ );
je ¢tena z FILE: *.CHR (ukazka FILE je v Priloze 3), ktery
je produktem programd:

CUBAN2.EXE  (vypocet koeficienti harmonického
rozvoje ODF: * HCF

CODF.EXE (vypocet ODF: *.CHD, piejmenovano na
* CHR) ze souboru POPLA.

Dle vztaht, uvedenych v ptiloze 1-1, jsou vypocteny prvky
rotace (Gj)i . Pomoci rov.(4.1) az (4.8) z piilohy 1-4, jsou
vypocteny soufadnice:

a) polu (hkl);, kdy do rov.(4.1) a (4.2) je dosazeno:
h=(G3)i, k=(Gx)i, [=(G);
(srovnej rov.(5.3) - priloha 1-5)

b) polu [uvw];, kdy do rov.(4.1) a (4.2) je dosazeno:
h=(Gn)i, k=(Gai, = (G
(srovnej rov.(5.1) - ptiloha 1-5)

Relativni hodnoty (ODFr); v %, vztazené k ODFmax
vzorku, odstupfiované po 10%, jsou representovany
barevnymi znackami s odstupnovanou velikosti a barvou,
opsanymi kolem polu (hkl); a [uvw];.

Tvar znacek:
a) v KVADRANTU (hkl): kosoctverce,
b) v KVADRATECH [uvw];: Etverce.

Protoze znacky pro vyssi hodnoty ODFr ¢astecné prekry-
vaji znacky pro nizsi hodnoty, jsou znacky zobrazovany po
vrstvach s postupné nardstajicimi ODFr.

Dle nabidky, mize byt zakreslena bud’ cela ODF,
nebo pouze jeji ¢ast, dle symetrisacni podminky, uvedené v
Tabulkach 1. Zobrazit 1ze ¢ast bud’ pro ® > @, nebo pro ©
<ds.

Do standartni projekce mohou byt dale zakresleny
bud’:

a) libovolné idealni orientace (AkI)[uvw]
representované barevnymi, konturovanymi
étverci, nebo:

b) zény [uvw], pro @, =0 az 90°, piislusné k (hkl).

¢) cela standardni projekce (001)

Vyhodnoceni projekce ODF lze nejlépe provést pomoci
prasvitky se zakreslenymi poly standardni projekce,
pfilozené na obrazovku monitoru. Podminkou je shodnost
praméru zékladni kruznice prusvitky s primérem zobra-
zenym na monitoru.

Aktudlni verse programu je k dispozici na Internetové
adrese: http://www.xray.cz/xray/soft/marek.

This work was supported by CTU projects MSMT: MSM
210000021 and MSM 210000019.

Piiloha 1: Zakladni matematické vztahy: (kryst.
soustava kubicka)

Tab.1-1:

Vypocet prvki rotace Gjj z Eulerovych thla @,de;.

G| = €OS (1.COS @ - sin @y.5in @;.cos O (1.1)
Gy =-C0s (1.81n - Sin @.€0S P,.cos D (1.2)
G5 = sin@,.sin ® (1.3)
G1>= sin @1.cos @, + €O (1.8in P,.cos O (1.4)
Gy =-sin @.sin @, + cos 1.coS @,.cos O (1.5)
G5, =-c0s @;.5in O (1.6)
G 3= sin @,.sin @ (1.7)
Go; = €0s @p.5iIn O (1.8)
Giy3= cos® (1.9)
Tab.1-2:
Vypocet Eulerovych hld z prvki rotace Gj;.
® = arccos Gs3 2.1
pro o, jest:
pro G;3=0 jest: ;=0 (2.2)
' —,71 (2.3)
¢, arcsin .
1 (G23 G13 )2
pro @ jest:
pro: G;, G, O pro (hkl)=(001) (2.4)
jest: @) =arccos Gy; - ¢ (2.5)
zrov.(1.3 a 1.6) plyne:
pro: G3; =0, jest: @; =90° (2.6)
tg @1 = -(G31/G32) (2.7)
@1 = arctg(tg ¢1) (2.8)
Tab.1-3:
Vypocet prvkii rotaceGy; z (hkl)[uvw]
ZAKLADNI PODMINKA:
hutkv+Iiw=0 3.1)
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Zavedeme:

M R KT

2 .2 2
N ~Nu” v w

G][ =u/N
G21 =v/N
G31 =w/N

Gy =(kw-1Lw)MN
G22 = (lu - hW)/MN
G32 = (hV -k u)/MN

G]3 =h/M
G23 =k/M
G33 =I/M

(3.2)
(3.3)

(3.4)

3.5)

(3.6)

Tab.1-4:

Vypocet soutadnic pdlu (hkl) v pbélovém obrazci pro

idealni orientaci danou prvky rotace Gj.

(pozn. pro 10 zadanou jako (hkl)[uvw], nebo @, @@, urcime

prvky rotace Gjj dle vztahli v Tab.1-1 nebo 1-3)

Pol P(hkl) je ve stereografické projekei uréen pomoci

uhlt z, ¢, a délkou radiusvektoru » (obr.7).
Zavedeme:

A:G11.]’l+G21.k+G31.l (41)
B= Glz.h + G22.k+ G32.Z (42)
C=Gpi.h+Gpu.k+Gssl (43)
P Ak kP
cosz=C/P z=arccos(C/P) (4.4)
r=R,.tg(z/2) [R,=polomér zakl. kruznice] 4.5)
t=arctg(B/A) (4.6)
pro:A=0aB#0 jest: t=90° 4.7)
A=0aB=0 jest:t = 0° (4.8)
Tab. 1-5:
Vypocet indexti (hkl)[uvw] z prvki rotace Gj
Idealni ortientace.
Indexy [uvw]:
Z rov.(3.4) plyne:
u:v:w=G:Gy Gy 5.D
z hodnot G11, G21, G31
najdeme minimalni hodnotu: MIN1 # 0,
potom jest:
M:GH/MINl ,V:G2|/MIN1 ,W:G3|/MIN1 (52)

Indexy (hkl):

Z rov.(3.6) plyne:

h:k:1=Gy3: Gy Gss (5.3)
z hodnot Gy3, G2, G33
najdeme minimalni hodnotu: MIN2 # 0,
potom jest:
h=G5/MIN2, k= Gy/MIN2, /= G53/MIN3 (5.4)
Tab:1-6:
Hranice symetrie
Hranice symetrie je zavislost @, = f(¢,),
pro @, <45° jest:
cos®, cos@, /41 cos’ o, (6.1)
@O, =arccos(dy) (6.2)
pro @, > 45° jest:
cos®,  cos(90 @,)/+/1 cos’(90 o,) (6.3)
O, =arccos(Dy) (6.4)

pozn.: Ve stereografické projekcei (obr.6) prochazi

hranice symetrie poly (hkl):

(011), (133), (122), (111), (212), (313), (101)

Priloha 2:

MENU - ODFSPx

Vloz:

1 MENU

2 INICIALISACE PGM

3 ZADANI SOUBORU ODF

4 ZADANI Euler.uhlu F2 a F

5 VYPIS ODFmax

7 VYKRESLENI GRAFU [m=MENU];

(TISK:PIZ-PZP)

10 VYPOCET IO-ZON (hkl)[uvw] a uloz.do \EU\

11 VYPOCET (hkl)[uvw] z F2;F;F1
12 VYPIS prvku ROTACE Gij

13 (DOCASNY VSTUP DO NC)

14 STANDARTNI PROJEKCE ODF
15 ZADANI IO pro STAND.PROJ.

16 ZAKRESLENI IO-ZON do STAND.PROJ.

19  VYKRESLEN{ STAND.PROIJ. (001)

20 UPRAVA KRUHOVITOSTI A POLOMERU

21 QUIT’

© Krystalograficka spole¢nost



@ ZAKRESLENI ORIENTACNI DISTRIBUCNI FUNKCE ODF DO STANDARDNI PROJEKCE (001) 35

1_Sed 1iCh \'6'3?(1 48606060
¢ L 3
¢ °

b ',0, b4

*

2009 e

*

gooooooogsooo 460 0
po
s wf
' 2009

*

Obr. 8d. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al-tyce,

Obr. 8a. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al-tyce, _
pramér 20 mm, se zakreslenymi IO (/k/)[100]

pramér 20 mm, cela projekce
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Obr. 8b. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al-

ty&e, primér 20 mm, s vypusténim symetriz.duplicity (s2) Obr. 8e. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al-tyce,

pramér 20 mm, se zakreslenymi zoénami [uvw]; pfislusnymi k

(hkl);
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Obr. 8f. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al-tyce,

Obr. 8c. Standardni projekce ODF vzorku osového fezu Al- tyce, L At
pramér 20 mm, se zakreslenou standardni projekei (001)

priimér 20 mm, se zakreslenymi 10 (Ak7)[1T1]
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Al-3/T-2148.K ; E2 = @;: F = 43
1g@=0DFiuax="1705 na: @ 28/ 8;0DF= 1578;0DFsx%= &

. L = & I S R N
-] ? 18 ] 4 EL ; 4 3{ 5@ Jf 6a ‘ 7‘? 38 15
B11)/uvw/ ;F2 .F=8.4 ; SuUMC)= 846 ; SUMCOY%= 26 F1 LGRAD1
100 3-11 2-11 3-22 1-11  2-33 1-22 1-33 -11

Obr. 8g. Grafy ODF = f(¢@,;) pro thly @, v fezech ¢, =konst. Graf
fezu: @, = 0°, @ =45°

A1-3/T-2148 .K ; F2 = 20: F = 68
18@=0DFmax="1785 na: 87 28/ 030bF= 1462 ;0DFs%= 8

Obr. 8h. Grafy ODF = f(¢,) pro thly @, v fezech ¢, = konst.
Graf fezu: @, = 20°, ® = 60°
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Obr. 8i. Grafy ODF = f(¢,) pro uhly @, v fezech ¢, = konst.
Graf fezu: @, = 35°, ® =75°

A1-3,/T-2148. F2 = 43:

X H F = 33
100=0DFnax="1785 na: 87 28/ 8;0DF= 1618;0DFsx%= 8

Obr. 8j. Grafy ODF = f(¢;) pro uhly @, v fezech ¢, = konst.
Graf fezu: @, = 45°, ® =35°
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@ ZAKRESLENI ORIENTACNI{ DISTRIBUCNI FUNKCE ODF DO STANDARDNI PROJEKCE (001) 37

Priloha 3:
[&&bdmw®omMmmPKQM4chRﬂymz@zkmﬁzOQSDWW%%&mmﬂm&mW:ODF
vodorovng: uhel @;: 0, 5, 10,....90°
svisle: thel @ : 0, 5, 10,....90°

Pokra¢. do @; =90°

ALOBAL1/T-2144.K ODF by harmonics 13-FEB-**

CHDR 5.0 90.0 5.0 90.0 1 1 299 0 100 Phi= 0.0

24331836 757 194 118 67 17 45 36 4 36 45 17 67

21721627 646 147 94 60 19 29 1 1 20 59 1 1
15621152 422 61 27 2 1 13 1 1 58 110 1 1
1059 787 286 3 1 1 1 31 78 80 146 135 1 1
965 752 308 1 1 1 1 55 118 104 85 38 1 1
991 803 366 1 1 45 106 61 1 1 1 1 1 1
743 626 329 73 73 222 246 81 1 1 1 1 51 30

423 371 226 99 114 205 223 145 22 1 6 119 139 125
389 318 156 25 1 24 95 220 287 222 143 104 55 57
456 356 139 1 1 1 29 254 405 337 178 55 1 1
379 313 160 34 3 31 102 219 274 212 144 112 64 62
420 371 234 105 112 206 231 141 4 1 9 128 153 138
750 633 336 68 57 218 257 83 1 1 1 1 57 43
994 807 367 1 1 45 129 73 1 1 1 1 1 1

966 753 305 1 1 1 1 73 120 111 86 18 1 1
1070 793 284 1 1 1 1 44 76 82 149 125 1 1
15741156 421 68 29 1 1 19 1 1 65 114 1 1
21611609 638 173 121 57 11 31 1 1 30 68 1 1
24071804 743 228 158 68 6 46 30 1 46 54 1 55

ALOBAL1/T-2144.K ODF by harmonics 13-FEB-**
CHDR 5.0 90.0 5.0 90.0 1 1 299 0 100 Phi= 5.0
1836 757 194 118 67 17 45 36 4 36 45 17 67 118
1618 633 133 86 61 29 40 1 1 31 69 1 1 1
1122 376 12 1 1 13 42 1 1 81 123 1 1 1

733 208 1 1 1 1 77 121 123 169 121 1 1 1

673 205 1 1 1 1 132 194 167 98 1 1 1 1

701 248 1 1 46 168 142 48 1 1 1 1 1 1

534 241 15 57 247 281 105 1 1 1 1 1 60 50

354 240 123 138 221 201 87 1 1 1 1 24 101 164

389 272 111 31 13 20 105 211 187 65 1 1 1 90

432 244 50 1 1 1 151 351 327 150 19 1 1 1
314 181 71 19 16 97 281 397 303 169 162 160 93 61
321 277 179 104 147 303 445 402 195 102 226 306 216 127
597 532 294 101 134 309 402 276 36 1 106 202 114 13

785 672 361 117 57 83 88 25 1 1 18 89 10 1
719 612 373 200 52 1 1 1 1 1 78 157 65 1
767 625 370 247 102 1 1 1 1 1 74 202 84 1
1171 892 423 220 111 1 1 1 1 1 1 70 1 1
16611238 517 171 62 1 1 1 1 1 1 1 1 1
18671382 525 89 1 1 1 60 15 1 1 36 7 50

pokra¢. do @ =90.0°
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