
 

[2013] 

 

Berikut contoh langkah-langkah menganalisis pola XRD dengan nama file “bajaST37.RD”. Ekstensi RD, 

merupakan file pola XRD dari mesin PANalytical. Tiap mesin XRD mempunyai tipe file tersendiri. 

NOTE: 

 Untuk mengkonversi file pola XRD ke tipe yang lainnya dapat menggunakan aplikasi POWDLL. 

 

Berikut langkah-langkah untuk menganalisis pola XRD menggunakan metode Rietveld dengan aplikasi 

GSAS. 

 

1. SEARCH-MATCH 

Pada langkah ini, akan dilakukan pencocokan pola XRD dari sampel dengan pola XRD dari 

database.  Database pola XRD ada beberapa, yaitu JCPDS/ICDD, COD dan lain-lain.  Saat pencocokan 

pola XRD yang menjadi acuan adalah sudut/ d spacing puncak dengan intensitas tertinggi dan 

komposisi yang sebelumnya diperoleh dari XRF atau EDS (bila sampel batuan/ bahan yang tidak 

dikenal) 

Dari database diperoleh data sistem kristal, space group, parameter kisi, posisi atom dan hkl dari 

puncak-puncak pola difraksi.  Database ICDD PDF2 tidak menyediakan data posisi atom, sehingga 

diperlukan sumber lain, sedangkan COD sudah disertakan namun jumlah kartu pola difraksi lebih 

sedikit dibandingkan ICDD.  Database ICDD yang menyediakan data posisi atom adalah PDF4, namun 

licensinya hanya berlaku satu tahun saja, yang berbeda dengan PDF2. 

Program yang digunakan pada langkah ini adalah Crystalimpact MATCH!, database yang 

digunakan adalah COD 20130415. 

a. Menajalankan program Match! 

 
 

Klik dua kali pada icon tesebut pada desktop untuk menjalankan program Match! 
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b. Import file pola XRD 

  
 

 
 

c. Menentukan puncak-puncak yang akan dijadikan acuan untuk pencocokan pola XRD sampel 

dengan pola XRD database.  

 
 

Memperbesar area dilakukan dengan cara,  

Tekan tombol LUP, lalu klik dan tahan tombol kiri dan pada lokasi A dan seret ke lokasi 

B lalu lepaskan tombol kiri. 

Sumber target sinar X 

Tool LUP, digunakan untuk memperbesar 

area tententu. 

Tool LUP dengan tanda silang untuk 

mengembalikan tampilan pola XRD ke 

tampilan sebelumnya 



 

[2013] 

 
 

Langkah berikutnya menandai puncak, dengan cara  

Klik kanan pada titik C satu kali (tepat dipuncak dengan intensitas yang tertinggi). 

 
 

 
Nilai sudut dan intensitas dari puncak yang sudah ditandai ditampilkan data bagian “peak 

list”.  Ulangi untuk puncak2 berikutnya dalam pola XRD dan hasil akhirnya adalah sebagai 

berikut: 

 
 

A B 

C 

Peak list  
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d. Dari data XRF diketahui baja yang dianalisis unsur utamanya adalah Fe sehingga pencarian 

yang dilakukan hanya pada elemen Fe saja. Berikut langkah-langkahnya, 

 
Klik menu Search  Restrains (atau gunakan shortcut CTRL + R), pilihan Search-Match, 

akan membuat program Match! Melakukan pencocokan dengan database dengan data 

puncak yang sudah ditandai, pencocokan ini akan memakan waktu dan mungkin tidak 

akan memperoleh hasil. 

Berikutnya muncul jendela Restraints, lakukan langkah berikut, 

 

 
Bila ditemukan hasil, akan ditampilkan jendela berikut, 
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 ditampilkan entries pada “entries list” 

 
 

e. Menentukan pola XRD database yang cocok dengan pola XRD sampel 

Klik salah satu entry pada “entries list” dan lihat pada tampilan pola difraksi apaka ada 

kecocokan. 

  
garis merah adalah pola difraksi database dan tidak sepenuhnya bertumpuk dengan pola 

difraksi sampel.   (tidak cocok) 
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garis merah adalah pola difraksi database dan sepenuhnya bertumpuk dengan pola difraksi 

sampel.   (cocok) 

untuk melihat data pola difraksi database klik pada ikon “datasheet” 

 
Data ini akan digunakan sebagai “Phase” pada aplikasi GSAS. Data ini dapat dicatat dan 

dientrikan pada aplikasi GSAS atau diekspor menjadi file CIF. Untuk mengekspornya sebagai 

berikut, 

Pilih dahulu entri yang akan diekspor menjadi file CIF, lalu  

File Export  Entry Data 

Data kristalografi 
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Perhatikan lokasi penyimpanan, entri yang diekspor sesuai dengan nomor dalam database, 

ada baiknya ditambahkan penanda bahwa file CIF tersebut mengandung elemen apa saja. 

 

f. Selanjutnya untuk memperoleh file data yang bisa dianalisis GSAS diperlukan program 

konversi BELLA.  Namun BELLA hanya menerima file UDF dan XY.  Untuk itu dilakukan ekspor 

dari program Match! Untuk memperoleh file XY berikut langkahnya, 

 
File  Export  Profile data 

Proses ekspor ini tidak saling bergantung dengan proses Search-Macth, sehingga bisa 

dilakukan meskipun tidak mengetahui komposisi pada sampel. 
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Pastikan lokasi penyimpanan, ubah “save as type” menjadi “Profile (2 columns: 2Thwtha/d 

intensity)” dan isikan nama file lalu klik “save” (contoh namafile adalah bajaST37, dan akan 

diperoleh file bajaST37.dat) 

g. Pada tahapan ini penggunaan Match! Sudah selesai dan program bisa ditutup. 

 

 

2. PERSIAPAN FILE GSAS DENGN PROGRAM BELLA 

Pada langkah ini, akan dikonversi file XY yang sudah dibuat sebelumnya menjadi file data yang 

dapat diproses oleh aplikasi GSAS.  Selain itu dibuat pula file “instrument parameter” dengan ekstensi 

PRM yang akan digunakan GSAS utuk mengenali parameter instrumen XRD yang digunakan untuk 

pengukuran.  Program yang akan digunakan adalah BELLA yang dibuat oleh Dr. Muhammad Hikam, 

berikut langkah-langkahnya, 

a. Konversi file XY menjadi GSAS 

 
Klik dua kali pada icon tesebut pada desktop untuk menjalankan program Match! 

Selanjutnya klik menu Buka File  File XY (dua kolom) 

 



 

[2013] 

 

 
Pastikan lokasi file sudah benar, lalu klik file XY yang dibuat dari program Match! (contoh 

“bajaST37.dat” dan klik Open.  Jendela file yang dibuka seperti gambar di bawah. 
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Untuk mengkonversi file XY ke file GSAS 

Klik menu Keperluar GSAS  UDF ke GSAS 

 
 

 
Pastikan lokasi penyimpanan file benar, lalu isikan nama file (contoh: bajaST37) dan klik 

Save.  Pada langkah ini akan diperoleh file dengan nama “bajaST37.raw” yang akan menjadi 

inputan bagi aplikasi GSAS. 

 

b. Membuat file PRM 

Sedangkan untuk membuat file PRM, ini tidak memerlukan membuka file XY. Langkah yang 

perlu dilakukan adalah, 

 
Klik menu Keperluan GSAS  Buat File PRM 
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Pilih salah satu sumber target sinar X yang sesuai dengan file XRD yang dimiliki, lalu klik OK.  

Pada contoh ini menggunakan sumber Co. 

 

  
Pastikan lokasi penyimpanan file benar, lalu isikan nama file (contoh: bajaST37) dan klik 

Save.  Pada langkah ini akan diperoleh file dengan nama “bajaST37.prm” yang akan menjadi 

inputan bagi aplikasi GSAS. 

 

Setelah file raw dan prm tenbentuk maka pada langkah ini penggunaan program Bella sudah 

selesai dan program bisa ditutup. 

 

3. ANALISIS GSAS 

Pada bagian ini akan dilakukan analisis pola XRD menggunakan aplikasi GSAS. Berikut langkah-

langkahnya dengan file contoh dari pola XRD Fe. 

1. Klik dua kali pada icon EXPGUI seperti gambar berikut, 

 
2. Berikutnya membuat file experimen GSAS untuk pertama kalinya, berikut langkah2nya 
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Tampilan awal GSAS 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Pindah Drive 

Folder Up 

Judul eksperimen 

misalkan : Fe 

Perbedaan GSAS baru dengan yang lama,  
Histogram  Powder (baru) 
Restarints (baru) 
Rigid body (baru) 
 
 

R 
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3. Langkah pertama setelah terbentuk file eksperimen adalah mengisikan fasa yang telah 

ditentukan sebelumnya.  Sebagai contoh akan menggunakan file CIF dengan fasa Fe. 

 
Pada Tab “Phase” klik tombol “Add Phase” 

 

 

 
Pilih Crystallographic Information File (CIF), akan terbuka jendela OPEN. 
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4. Berikutnya memasukkan file pola XRD dan parameter instrumen. 

 
Klik tab “Powder”, klik tombol “Add New Histogram” 
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Berikutnya merubah fungsi background, klik tombol “EDIT BACKGROUND” 

 

  
Pilih Function Type 7, gunakan Number of terms 10. 

 

Hasil akhir pada tab “Powder” (Histogram) 
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5. Berikutnya mengatur faktor skala pola fitting 

 

Klik untuk 

menghilangkan 

tanda centang  

Klik untuk 

memunculkan 

tanda centang  
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6. Berikutnya mengatur profile dari fungsi yang akan digunakan  

 
Untuk merubah tipe fungsi, klik “Change Type”, klik tombol “Set function type” yang berisi 

angka (2) dua dan pilih angka empat (4). 
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Setelah langkah ini proses Refining pola difraksi XRD siap dilakukan. 

 

7. Proses refining diawali dengan menekan tombol POWPREF 

 

 

Tekan sembarang tombol pada keyboard 

 

Jawab “LOAD NEW” 

8. Tekan tombol GENLES 
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Jawab “LOAD NEW” pada saat pertama kali dan bila nilai CHI**2 saat ini lebih kecil dari nilai sebelumnya 

dan masih lebih dari satu (>1).  Nilai CHI**2 yang baik berkisar antara 1 sampai 1.3 dan hasil yang bisa 

diterima bila nilai wRp dan Rp kurang dari 0.1000.  bila tidak terpenuhi jawab “CONTINUE WITH OLD” 

 

9. Ulang langkah 7 dan 8 dengan merubah2 parameter pada aplikasi GSAS untuk merefining.  

Berikut hasil proses refining GSAS, 
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LIVEPLOT 

10. Mencetak laporan dapat dilakukan melalui POWPLOT, LSTVIEW dan LIVEPLOT. 

a. POWPLOT 
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Urutan perintahnya adalah  

 c, enter   

 n, enter  

 h, enter 

 1, enter 

 d, enter 

 e, enter 

 m, enter 

 o, enter 

 keluaran di layar lanjutkan perintah p, enter atau keluaran file lanjutkan 

perintah a, enter. 
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Tampilan pilihan “p” 

 

 
Tampilan pilihan “a” 
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b. LSTVIEW 

 
 

 

Keluaran dari LSTVIEW.  Wt. Fraction hanya akan muncul bila  

Phase fraction tiap fasa di refine. Begitu pula untuk parameter lain bila ingin dimunculkan dalam LSTVIEW, 

berikan tanda centang refine pada parameter tersebut. 

 

c. LIVEPLOT 
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Daftar puncak tiap fasa 

dan HKL-nya. 

Data pola difraksi 


