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PLEC DE PRESCRIPCIONS TECNIQUES QUE REGEIX EL SUBMINISTRAMENT D'UN
DIFRACTOMETRE DE RAIGS-X DE POLS, DETECTOR D'AREA | PROGRAMES PER A LA
INTERPRETACIO | TRACTAMENT DE DADES PER AL SERVElI DE RECURSOS
CIENTIFICS | TECNICS DE LA UNIVERSITAT ROVIRA | VIRGILI (URV), MITJANGANT
LOTS

LOT 1: DIFRACTOMETRE DE RAIGS-X DE POLS
LOT 2: DETECTOR D’AREA
LOT 3: PROGRAMES PER A LA INTERPRETACIO | TRACTAMENT DE DADES

1. LOT 1 DIFRACTOMETRE DE RAIGS-X DE POLS

1.1. Objecte del contracte:

L'objecte del present lot és el subministrament d'un equip de difraccié de raigs-X de pols que
permeti I'adquisicié de dades en mode reflexid i transmissio.

1.2. Caracteristiques técniques de I'equip

Les caracteristiques tecniques de I'equip ofert hauran de ser degudament documentades per part
del licitador.

Cal que el licitador aporti imatges de la configuraci6 completa de I'equip descrit, aixi com
d’aquelles seccions i/o accessoris que consideri convenient, en el sobre corresponent a I'oferta
economica (sobre C).

Totes les especificacions técniques relacionades son de minims i per tant, d’obligat compliment.
Els requisits minims que ha de complir I'equip s6n els seguents:
1.2.1. General
e El difractometre s’oferira com un sistema completament funcional, complet i instal-lat.
e El difractometre haura de ser operable mitjancant la xarxa o internet.
e El difractometre haura de permetre el diagnostic remot basat en la xarxa o internet.

e El difractometre ha d’admetre geometries de Bragg-Brentano i de feix paral-lel amb els
accessoris opcionals adequats.

e El sistema ha de ser totalment compatible amb les directrius CE:
o Directiva de maquinaria (2006/42 CE)
o Equipament electric (2006/95/CE)
o Compatibilitat electromagnética (2004/108/CE)
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El sistema ha de mostrar un marcat CE actualitzat, una declaracié de conformitat CE
actualitzada i tota la documentacio6 requerida.

El difractometre haura de tenir I'aprovacié, segons la legislacié espanyola, com a
equipament de raciacions ionitzants EXEMPT de ser declarat instal-laci6 radioactiva.

El difractdmetre estara connectat a un PC complet amb Windows-10 o superior amb prou
capacitat d’'emmagatzematge i memoria RAM (RAM >16Gb, SSD >500Gb) per fer correr
els programes de mesura i gestio de I'equip aixi com els programes d’avaluacioé de dades
i tractament.

1.2.2. Cabinade raigs-X

Els orificis per a la introduccié de cables i canonades han d’estar homologats d'acord
amb la normativa espanyola sobre radiacions ionitzants sense trencar I' estanquitat de la
cabina.

La cabina ha d'allotjar en el seu interior I'electronica de control tant del difractometre com
de les cambres de temperatura.

1.2.3. Tub de raigs-X i generador

El corrent del generador de raigs-X ha de ser de tenir com a valors minim i maxim de 5 i
60 mA seleccionables en passos de 1mA, amb una estabilitat millor que + 0.005% per a
+ 10% de fluctuacions de la xarxa.

El voltatge del generador de raigs-X ha de ser de tenir com a valors minim i maxim de
20 i 60 kV seleccionables en passos de 1kV, amb una estabilitat millor que + 0.005%
per a + 10% de fluctuacions de la xarxa.

La configuraci6 dels kV i mA ha de poder ajustar-se mitjangant software.

Tub de raigs-X de tipus ceramic de radiacié de Cu de focus fi i de 2.2 Kw de potencia.

1.2.4. Goniometre

El goniometre sera vertical amb configuracio theta-theta (6-6).

El goniometre cal que tingui un mecanisme d'accionament lliure de manteniment.
El goniometre cal que tingui un interval angular de 360° (sense accessoris).

El gonidmetre cal que tingui un interval de mesura de -110 < 26 < 168°, en funcié dels
accessoris.

La mida de pas minima ha de ser de com a minim 0.0001°.

1.2.5. Optica primaria i secundaria
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El sistema cal que incorpori I'dptica necessaria per fer mesures en reflexié i transmissio
amb geometria de Bragg-Brentano i geometria de feix paral-lel.

El sistema cal que incorpori els elements necessaris (slits, knifes, ...), per analitzar
capil-lars en mode transmissio i reduir la difusio de I'aire a angles baixos.

L'optica primaria cal que tingui un mirall per a I'dptica paral-lela, finestres fixes
intercanviables i variables.

L'optica secundaria cal que tingui un col-limador de feix paral-lel, finestres fixes
intercanviables i variables.

El sistema cal que tingui un reconeixement de tots els components de I'dptica primaria
en temps real i totalment automatic.

1.2.6. Plataforma de portamostres

Cal que tingui un suport de mostres en capil-lar, amb motor pas a pas i totalment controlat
per software. Aquest suport cal que sigui compatible amb el capcal goniométric de
HUBER 1006, ja existent al laboratori.

El sistema carregador de mostres ha de ser controlable totalment per software, amb
velocitat de rotacié de la mostra.

El sistema cal que pugui emmagatzemar un minim de 9 mostres per a I'analisi automatic
tant en mode reflexié com en transmissio.

El sistema de portamostres cal que inclogui un joc de portamostres per treballar en mode
reflexiod i transmissio.

Les cambres de temperatura cal que tinguin motoritzada l'alcada de la mostra per
compensar-ne la dilatacio.

Sistema per poder fer difraccié6 combinada amb temperatura variable i rampes des de
temperatura de -150°C fins a +1600°C.

1.2.7. Detector de raigs-X

El detector de raigs-X cal que sigui sensible a la posicio lineal amb tires de Si.
El detector cal que tingui com a minim 160 canals o tires de Si.

El detector cal que pugui treballar amb radiacié de Cu, Co, Cr, Ag i Mo.
L’eficacia minima per les radiacions de Cu, Co i Cr del 99%.

El detector cal que sigui capag de discriminar la radiacié de fluoresceéncia produida per
la mostra sense necessitat de monocromador secundari.

El detector cal que estigui lliure de manteniment i que no requereixi manteniment ni
refredament per aigua o gas de purga.
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e El proveidor cal que certifiqui que tots els canals del detector funcionen correctament i
no n’hi ha de defectuosos.

e El detector cal que pugui comencar a treballar a partir de 0.2° 26 amb tots els accessoris
que calguin per obtenir la millor relacié pic/fons.

2. LOT 2 DETECTOR D’AREA

2.1. Objecte del contracte:

L'objecte del present lot és el subministrament d’'un detector de raigs-X d’area acoblable a un
difractometre de la marca BRUKER D8 ADVANCE, en substitucid de I'actual detector HI-STAR.

2.2. Caracteristiques tecnigues de I'equip

El detector ha de treballar amb raciacié de Cu i ha de ser compatible amb el difractometre de la
marca BRUKER i model D8-ADVANCE. Per aix0, s'inclouran en el contracte tots aquells
elements que es necessitin per fer efectiva la comptabilitat entre el detector i el difractometre,
tant a nivell de software com a nivell de hardware.

El detector ha d'incloure tots els elements per poder-lo calibrar i ajustar.
El detector ha de ser lliure de manteniment.
Les especificacions técniques minimes son:
e Area sensible 213.5 cm.
e Resoluci6 espacial igual o millor a 68x68 pum.
e Soroll de fons inferior a 0.0005 cps/mm?
e Resoluci6 energetica igual o millor a 8.0 keV
¢ Intensitat maxima sense saturacio igual o millor a 1.5e6 cps.
e Temperatura de treball de 15-30°C
e Rang dinamic igual o millor a 1€9 +t (t temps d’adquisicid)
e Software associat de mesura i analisi.

e Lainstal-lacié d’aquest detector ha de mantenir la classificacié del difractometre com a
EXEMPT, segons la legislacié espanyola vigent.

e Tots els accessoris necessaris per instal-lar aquest detector en el difractometre BRUKER
D8.

e El detector subministrat inclou un PC per soportar la comunicacié amb aquest detector
i el difractometre BRUKER D8.

3. LOT 3 PROGRAMES PER A LA INTERPRETACIO | TRACTAMENT DE DADES

3.1. Objecte del contracte:
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L'objecte del present lot és el subministrament dels programes necessaris per a la interpretacié
de les dades de difracci6 recollides amb els difractometres i tractar-les amb diferents métodes
per extreure’n el maxim d’'informacié possible.

Les caracteristiques tecniques minimes del/s programa/es d’interpretacio i interpretacié de dades
han de ser:

e Importacio directe de tots els difractogrames generats amb els difractometres actuals
SIEMENS D5000 i BRUKER D8 i el detector d’area del LOT 2.

e Compatible amb la base de dades PDF-2 2018.

e Visualitzacié de difractogrames en 2D (detectors d’area) i 3D (26, Intensitat i 3a dimensid)
e Integraci6 i combinacié (merge) de difractogrames en 2D (detectors d'area)

e Combinaci6 (merging) de difractogrames

e Importacio directa de difractogrames en format text (xy) amb qualsevol longitud d’'ona.
e Creaci6 de fitxes d'usuari i incorporacié als criteris de busqueda

e Ajust dels parametres de cel-la de les fitxes PDF-2

e Generador de pics en base a uns parametres de cel-la donats

e Visualitzacié de fitxes PDF-2 amb varies longituds d’ona

e Combinacio del percentatge elemental durant la busqueda i quantificacié

e Ajust de difractogrames métode Le Bail, Pavley i Rietveld.

e Analisi microestructural (mida de cristallet i microdeformacio).

e Addici6 de restriccions y constriccions durant I'ajust de parametres.

e Ajust d’amplades anisotropiques.

¢ Modelitzacio de defectes d’empilament (stacking faults)

e Incorporacié de Fundamental Parameters Approach

e Incorporacié de Whole Powder Pattern Modelling

e Indexacio6 de difractogrames

e Edici6 de cossos rigids

e Resolucié d'estructures amb dades de pols i de monocristall amb els métodes Monte
Carlo, Simulated Annealing i Charge Flipping.

e Analisi de diferéncies de Fourier
e Refinament d’estructures magnetiques

e Correccié d'orientacio preferencial amb els meétodes March-Dollase i Spherical
Harmonics.

e Ajust simultani de varis difractogrames dependents o independents entre ells (ajust
parameétric).
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e Correcci6 de Brindley
e Importaci6 directa d'estructures en format CIF
e Automatitzacié d'ajustos

e Incorporacio de funcions matematiques definides per I'usuari durant I'ajust

4. MANUALS | INFORMACIO COMPLEMENTARIA

Documentacié que acrediti el compliment dels requisits de les caracteristiques técniques
establerts en aquest Plec de Prescripcions Técniques. Les caracteristiques técniques de
I'equipament i els seus accessoris s'acreditaran mitjangant informes, catalegs, notes técniques
especifiques de la configuracio descrita, manuals d’'usuari, o equivalents.

Entre la documentacio teécnica, s’hauran d’incloure les necessitats de serveis auxiliars per a la
instal-lacié de cada equip: aigua, poténcia eléctrica, gasos o altres.

5. FORMACIO:

L’adjudicatari proporcionara formacio al personal responsable de I'equip de I'SRCIT en temps i
intensitat necessaria per a poder coneixer les possibilitats i funcionament del nou equipament,
aixi com per assegurar la plena autonomia en la manipulacio, tractament de dades i manteniment
de I'equip objecte de la present licitacid. El programa de formaci6 del personal es dura a terme
abans que I'equip comenci a donar servei efectiu i s’entendra inclos en el preu ofertat. Els cursos
han de ser impartits per especialistes amb experiéncia acreditada.

Aquesta formacié constara de dues etapes: La primera d’'una durada suficient i no inferior a 2
dies en el propi lloc d'instal-laci6 i per assolir I'especialitzacié desitjada. Una segona etapa es
realitzara un cop l'usuari s’hagi familiaritzat amb l'instrument i s’hauria de materialitzar dins d’'un
periode no superior als 3 mesos després de la primera etapa i es dura a terme en el propi lloc
d’instal-lacié o a les instal-lacions de I'empresa adjudicataria.

6. NORMATIVA AMBIENTAL

El desembalatge i recollida de residus generats durant el desembalatge i instal-laci6 de I'equip
correra a carrec de l'adjudicatari.

L’adjudicatari retirara els residus del centre i fara un tractament d’acord amb la legislacié vigent.

Es condicié indispensable que les empreses licitadores exposin per escrit la seva politica de
sostenibilitat ambiental com a fabricants (indUstria neta). A tal efecte, adjuntaran en annex
(juntament amb els certificats acreditatius del Sistema de Gesti6 de Qualitat ISO 9001:2015), tots
els certificats oficials d’empresa que demostrin la idoneitat de la mateixa des del punt de vista de
Sostenibilitat Ambiental, concretament, la certificaci6 UNE-EN ISO 14001/20015.

7. GARANTIA:
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Tot el material subministrat, incloent els programes informatics, tindran com a minim dos anys
de manteniment total gratuit, susceptible de ser millorat pel licitador en la seva oferta.

El manteniment total cobrira:

Manteniment preventiu: Incloura al menys una revisi6é anual en la qual es substitueixin totes les
peces sotmeses a desgast. El cost de les peces, transport, desplagament i ma d’obra hauran
d’estar inclosos.

Manteniment correctiu: Incloura totes les intervencions que siguin precises tant d’'assisténcia
fisica com telematica, aixi com els components o peces que fos necessari canviar, transport,
desplacament i ma d’obra de quants técnics i altres professionals haguessin d’intervenir durant
el citat periode.

8. PERIODE DE LLIURAMENT:

Dos mesos, a partir del dia seguent a la formalitzacié del contracte (a tal efecte es considerara
gue la data de formalitzacio és la data en la qual I'organ de contractacié de la URV signi
digitalment el contracte).

9. LLIURAMENT I INSTAL-LACIO:

Els equips hauran d’anar convenientment embalats per tal que arribin en les millors condicions.
Qualsevol desperfecte dels equips ocasionats en el transport fins al punt d'utilitzacié correra a
carrec de 'empresa proveidora.

L’equip es subministrara complet, incloent tots els elements necessaris per a la correcta
instal-lacid, posada a punt i funcionament. Durant la verificacid del funcionament de I'equip,
préviament a I'acta de recepcié de I'equip, es requerira que I'adjudicatari demostri i acrediti in situ
gue l'equip compleix amb el qué s’ha establert a l'apartat 2 del present Plec Técnic
(Caracteristiques técniques de I'equip), aixi com les millores ofertades.

Lloc d’ instal-laci6:

Servei de Recursos Cientifics i Técnics
Av. Paisos Catalans, 26 - Campus Sescelades, Edifici N2
43007 — Tarragona

Tel.: 977 55 97 53 Fax: 977 55 8261

Francesc.gispert@urv.cat

Dr Francesc Gispert i Guirado
Responsable del contracte

Técnic de la Unitat de Caracteritzacié de Materials del Servei de Recursos Cientifics i Técnics.
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