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AS. Prepararea compozitiilor de tip Bi, ,Eu,FeO; (x =0-1) prin

reactii in faza solida

« Compozitiile definite de formula Bi,_ Eu, FeO,
apartin sistemului ternar 1/2Bi,0;-1/2Fe,O,-
1/2Eu,0O4 si sunt plasate pe linia de compatibilitate

in sistemul binar BiFeO,;-EuFeOs,.

* Au fost alese 13 compozitii corespunzatoare
fomulelor cu x = 0; 0,05; 0,10; 0,15; 0,20; 0,30;

0,40; 0,50, 0,60, 0,70; 0,80; 0,90 si 1

Compozitia maselor analizate in sistemul Bi,O5-Fe,04-Eu,04

| Bio. | _EuO. |

BiFeO 11.6490¢g
Bigg:EUq o=FEO 11.0665 g
Biy ooEUq 1oFEO 10.4841¢
Bigs:EU, FEO 9.9016¢g
Big agEUq ,oFEO 9.3192¢
Big 7,gEU, 20FE0 8.1543 ¢g
BigagEUq 40FEO 6.9894 g
Big=gEU, cnFEO 5.8245¢
Big 4gEUq soFEO 4.6596 g
Big 2gEUq 70FEO 3.4947 g
Big »gEUq 2oFEO 2.3298 ¢
Big 1gEUq ooF€O 1.1649¢

EuFeO, 0.0000 g

0.0000g
0.4399¢
0.8798 g
1.3197¢
1.7596 g
2.6394 g
3.5193¢g
4.3991 g
5.2789¢
6.1587 g
7.03859
7.9183 ¢

8.7982 g

Fe,O
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g
3.9922 g

3.9922 g
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Dozare

Omogenizare umeda

Presare uniaxiala (150MPa)

Difractometrie

Presinterizare (800°C) de raze X

Macinare

Presare uniaxiala (150MPa)

Difractometrie

Sinterizare (850-1200°C) de raze X

Flux tehnologic de procesare a maselor analizate n
SIStemU| Bi203'F6203'EUZO3
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

» Clasificarea maximelor de difractie de raze X a fost realizata utilizand criteriul pozitillor maximelor si
intensitatilor asociate

 Calitatea potrivirii dintre doua seturi de date a fost indicata de figura de merit rezultata din
comparatie, utilizand figura de merit de tip ,clasament general”. Aceasta figura de merit este o
combinatie de coeficienti de corelatie parametrici si nonparametrici a unei relatii de tip liniar intre
doua variabile, utilizata pentru cazul in care exista posibilitatea identificarii unor faze diferite, cu
proportii diferite

» Matricea de corelatie obtinuta, reprezentand o matrice 90x90, sintetizeaza rezultatele obtinute
pentru comparatiile individuale ale perechilor de date



AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Matricea de corelatie
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

340,000
330,000

Gruparea ierarhica aglomerativa s
» Aceasta metoda reprezinta fiecare set de date intr- s
un cluster distinct .
 La fiecare iteratie, doua clustere cu cel mai mare o
grad de similaritate sunt comasate intr-un nou e
cluster
- Matricea de corelatie p reprezinta datele de intrare
pentru aceasta analiza, care este influentata de doi o
parametri: oo
- Masuri de distanta sau similaritate: patratul distantei o
. . 2 0,000
Euclidiene D; j = YN_1(Cri — Ci) o
« Metoda de legare: legare medie — metoda care o
utilizeaza media similaritatii dintre observatiile dintre o -
doua grupuri ca masura intre cele doua grupuri ) IR LT St ]| W AR
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Numar de clustere
* Numarul de clustere a fost determinat prin testul KGS, dezvoltat de Kelley si colaboratorii

 Testul cauta starea icut, unde clusterele sunt cat mai populate posibil, mentinand in acelasi timp
cea mai mica raspandire in cadrul clusterelor

» Matricea distantelor d este utilizata ca intrare pentru testul KGS

(ZRot Ty jok dist(ik))
N*(N-1)/2

* La fiecare iteratie se calculeaza ,raspandirea”: spread,, = , unde Kk si i sunt membrii clusterului m

cnum;
Yim=y Sbreadm

cnum;

« Raspandirea medie este data de relatia AvSp; =
N-2
Max(AvSp)—Min(AvSp)

» Pentru fiecare etapa de clusterizare i, o valuare de penalizare se calculeaza ca: P; = AvSp(norm); + nclus;, unde
nclus; este numarul total de clustere la iteratia i

» Valoarea penalizarii minime din setul {P,, P,, ..., Py_1} este aleasa ca nivel ,cut-off’ pentru dendograma: P;.,,; = Min(P)

* Normalizarea se realizeaza cu functia de penalizare: AvSp(norm); = ( ) * (AvSpl- — Min(AvSp)) +1
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Cluster 1
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Siluetele arata coeficientul de
apartenenta pentru fiecare membru al
grupului intr-o histograma. Matricea
distantelor d este convertita in matricea
de disimilaritate &:

6= du/d:;lax
Daca difractograma i apartine clusterului
C,, care contine n, difractograme, se
defineste disimilaritatea medie a
difractogramei i in raport cu toate
celelalte difractograme din clusterul C,:

a; = z 6ij/(ny — 1)
jeCr,j#i
Disimilaritatea minima a clusterului C, se
defineste ca:

b; = ming, (Z 5ij/ns>
JeCy
Silhouette pentru difractograma i este:
b(i) — ali
NI COLLIO)
max{a(i), b(i)}

Raport 3: Analiza cluster a difractogramelor de raze X aferente sistemului oxidic BiFeO;-EuFeO, 10



AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor

nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor

nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Cluster 3
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor

nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Cluster 6 Silhouettes
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A6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Cluster 8 Silhouettes
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AG6. Analiza difractogramelor de raze X specifice compozitiilor
nominale de tip Bi, Eu,FeO; (x = 0 — 1) utilizand invatarea automata

Difractograme negrupate

uuuuuuuuuuuuuuuuuuuuu
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Sumarul prezentarii

* Au fost preparate si procesate prin reactii in faza solida 90 de
esantioane ceramice din sistemul oxidic BiFeO;-EuFeO,

* Esantioanele preparate au fost analizate prin difractometrie de raze X
» Difractogramele obtinute au fost supuse analizei cluster

* Analiza cluster a grupat 86 dintre difractogramele obtinute in 8
clustere, lar 4 difractograme nu au fost grupate



Va multumesc pentru atentie!
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