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TMT4301 Materialkarakterisering
• 3.-4.årsemne om lysmikroskopi, SEM og røntgendiffraksjon
• Tradisjonelle forelesninger, øvinger og laboratorieoppgaver

Visualisering, dypere analyse og store datamengder

Visualisering: eksempel på bruk av VESTA freeware for å forstå 
symmetry og krystallstruktur.

Dypere analyse: eksempel på bruk av EVA og TOPAS til analyse av 
røntgendiffraktogrammer – samme som i forskning og industri.

Store datamengder: eksempel på å bruke Python til batch-raffinering av 
mange diffraktogrammer fra ESRF med påfølgende visualisering.
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Hvorfor inkludere digitale verktøy 
i emner og studieprogram?

Visualisering, dypere analyse og store datamengder

Digitale 
verktøy

Generiske ferdigheter

Faglig 
forståelse

Faglig 
anvendelse

Når det har merverdi, både for studenter og oss.

Kriterier for å inkludere digitale 
verktøy i emner og studieprogram?

Programmets 
læringsmål

Emnets 
læringsmål

Generiske 
ferdigheter
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Digitale 
verktøy

Generiske ferdigheter

Faglig 
forståelse

Faglig 
anvendelse

• Scripting, høynivå-programmering (Python)
• Store datamengder (Python, Matlab)
• Maskinlæring
• Informasjonssøk og kildekritikk (artikler, patenter, HMS!)
• Figurer, illustrasjoner, dokumenter, referanser et.c.

• Threshold og bottleneck concepts
• Visualisering og intuisjon
• Kan erstatte tavle/pptx (?)

• Analyse og syntese
• Ingeniørarbeid
• Forskning
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• Gratis, Windows/OSX/Linux og ENKEL installasjon – viktig kinderegg.
• Øvinger, laboppgaver og forelesning i emner i alle årskurs på IMA – kontinuitet.
• Mange anvendelser:

• 3D-visualisering av abstrakte konsepter– terskler og flaskehalser
• Bedre intuitiv forståelse av krystallstruktur, overflater og symmetrielementer
• Kan simulere diffraktogrammer og beregne strukturfaktorer
• Kan lage figurer selv til presentasjoner, rapporter og oppgaver.
• Brukes også i forskning (kjemisk binding og elektronstruktur)

Visualisering med VESTA
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• Matematisk forståelse garanterer ikke 
fysisk/kjemisk/praktisk forståelse

• Visualisering svært viktig for mange for å 
internalisere forståelsen

• VESTA en perle mht brukervennlighet og 
fleksibilitet – andre eksempler fins!

• Generelt: python interactive widgets med
sliderbars for viktige likninger og
modeller i et emne.

• (Mange ressurser fins 
allerede på nett.)

Visualisering generelt
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• Kommersiell programvare, lisens og installasjon krever mer av oss.
• Brukerterskel - krever gode forelesningsnotater og zoom-opptak av skjerm!
• Går i dybden – men stor overføringsverdi til andre metoder.
• Obligatorisk laboppgave med bruk av EVA og TOPAS + kort rapport.

• Anvendelse hjelper også på forståelse.

Dypere analyse med EVA og TOPAS
International tables for crystallography, vol. A

4 b   m-3m   ½, ½, ½
4     a   m-3m   0, 0, 0 

• Identifisering av faser og kvantitativ 
analyse av faser i en prøve.

• Rutine i materialindustri
• Rutine i forskning
• Brått og bratt i 9. semester tidligere
• Stor forbedring etter at vi innførte bruk av 

kommersiell programvare i TMT4301!
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EVA
Import a diffractogram, .brml or .raw file.
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EVA – search and match
Choose the right elements and the right conditions
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EVA – search and match result
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TOPAS – use square root for y-axis scaling
T
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Pawley – progressively add variables
Add more nodes to the background polynomial – be careful
The add variables affecting peak positions.
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Structures for Rietveld – atomic positions
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Peak intensities wrong and B-factors too high…

T
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Rietveld refinement – final result
T
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Rietveld refinement - results
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• Vi bruker reelle forskningsdata 
fra ESRF, 250 datasett.

• Kjører TOPAS fra Jupyter 
Notebook, batch refinement med 
tekst-input istedenfor manuelt ett 
og ett diffraktogram med GUI.

• Man kan gjøre «bare» 250 
datasett manuelt, men ikke 5-
6000...

• Obligatorisk øvingsoppgave – 
givende for studentene, men 
krevende for oss.

Store datamengder i TMT4301
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Store datamengder i TMT4301
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Store datamengder i TMT4301

Sluttresultat skal se slik ut:

Stor takk til Susanne Linn Skjærvø og Gerhard Henning Olsen!
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• Viktigste generiske ferdighet i umiddelbar 
fremtid?

• Data science: verden mangler ikke data, 
men informasjon... 

• Vi har mengder med forskningsdata som 
kan brukes.

• Maskinlæring vil bli integrert i flere og flere 
fag, men krever nok og gode nok 
treningsdata, valideringsdata og testdata

Store datamengder generelt

Programmets 
læringsmål

Generiske 
ferdigheter

Emnets 
læringsmål
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Visualisering, dypere analyse og store datamengder

Digitale 
verktøy

Generiske ferdigheter

Faglig 
forståelse

Faglig 
anvendelse

• Python Jupyter Notebook
• Store datamengder – reelle forskningsdata

Vesta til: 
• Visualisering og figurer
• Simulering og beregning

EVA og TOPAS til
• Identifisering av faser i prøve
• Kvantitativ analyse
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