19 oktober 2020

Néamnden for provning av oredlighet 1 forskning
Box 2110
750 02 Uppsala

Analys av riadata i drende 20/0025

Undertecknad har pa uppdrag av Npof (Dnr. 3.1-20/0025) granskat eventuell oredlighet i fyra
vetenskapliga artiklar forfattade av forskare vid Linkdpings universitet. Arendet ror misstinkt
fabricering av rontgendiffraktogram i sammanlagt fem figurer i dessa fyra artiklar,
publicerade mellan 2014 och 2019. Sakkunnigutlatande i d&rende 20/0025 skickades till Npof
den 28 augusti 2020. Efter Yttrande (2/5) drende Dnr. 3.1-20/0025 har Npof bett mig att
analysera rddata i de tvé aktuella figurerna i artikel [1]:

Figur 2 och Figur 13b i artikel [1]

Mahsa Pirhashemi, Sami Elhag, Aziz Habibi-Yangjeh, Galia Pozina, Magnus Willander and
Omer Nur.

Polyethylene glycol-doped BiZn,VOs as a high-efficiency solar-light-activated photocatalyst
with substantial durability toward photodegradation of organic contaminations.

RSC Advances, 8 (2018) 37480-37491.

doi: 10.1039/c8ra06896h

Metod
I doi-linken till artikel [1] p4 RCS hemsida finns originalartikeln publicerad, dock utan ldnk
till ytterligare data sdsom radata.

Rédata for Figur 2 och Figur 13b i artikel [1] har laddats ner frin mappen Raw data.zip
(193.78 KB), bilaga till filen Yttrande 2 av 5.pdf (296.62 KB) som skickats fran
omer.nour@liu.se till registrator@oredlighetsprovning.se September 13, 2020 10:54:20 AM.

Figur 1-1 visar de komprimerade filerna i mappen Raw data.zip fore extrahering till full
storlek. Vid extraheringen dndras modifieringsdatumet for filerna.



Name Type Compressed size Password ...  Size Ratio Date modified

@ 0.01 Microsoft Excel Comma Separated Values File 8KB No 2018-03-16 11:32
H 0.01 RAW File 2KB No 1611:32
u 0.01.ASC ASC File 9KB No 1611:32
D 0.01.RD RD File 3KB No 03-1611:32
0.1 Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No 1612:18
@ 0.1 RAW File 3KB No 1612:18
[ 0185 ASC File 9KB No 1612:18
[J01rD RD File 3KB No 1612:18
@ 0.05 Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No 1612:54
@ 0.05 RAW File 2KB No 1612:34
u 0.05.ASC ASC File 9KB No 1612:54
D 0.05.RD RD File 3KB No )3-16 12:54
0.15 Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No

[&] 015 RAW File 3KB No

[ 0.15.a5¢C ASC File 9KB No

[7 015RD RD File 3KB No

@ BiVO4 Microsoft Excel Comma Separated Values File 8KB No

\ﬂ BiVO4 RAW File 3KB No 3-16 1411
u BiVO4.ASC ASC File 9KB No 161411
D BiVO4.RD RD File 3KB No 3-16 14:11
Zn0 Microsoft Excel Comma Separated Values File 8KB No 8-03-16 14:32
[&] zno RAW File 3KB No 16 14:32
[7] zno.ASC ASC File 9KB No 16 14:32
[ zno.RD RD File 2KB No )3-16 14:32
@ BiZn2VO6 Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No

=] Bizn2vOs RAW File 3KB No

[] Bizn2vos.ASC ASC File 9KB No

[] Bizn2vO6.RD RD File 2KB No

PEGZnO Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No

[&] PEGZNO RAW File 2KB No

[] PEGZnO.ASC ASC File 9KB No

[ PEGZnO.RD RD File 2KB No

@ Recycling Microsoft Excel Comma Separated Values File 9KB No 34KB 76%

\ﬂ Recycling RAW File 3KB No 25KB  91%

U Recycling.ASC ASC File 10KB No 81KB 89%

[ Recycling.RD RD File 2KB No 7KB 74%

Figur 1-1. Filer i mappen Raw data.zip fére extrahering till originalstorlek.

For bedomning av rddata for de plottade rontgendiffraktogrammen i1 Figur 2 1 Artikel [1] har
datan i foljande filer 1 Figur 1-1 analyserats: 0.01.csv, 0.01.RD, 0.05.csv, 0.05.RD, 0.1.csv,
0.1.RD, 0.15.csv, 0.15.RD, BiZn2VO6.csv och BiZn2VO6.RD. For bedomning av rddata for
de plottade rontgendiffraktogrammen 1 Figur 13b 1 Artikel [1] har datan 1 foljande filer
analyserats: 0.1.csv, 0.1.RD, Recycling.csv och Recycling.RD. Den anvénda rontgen-
diffraktometern ar enligt Artikel [1] en Philips PW 1729 med rddata i filformatet Philips Raw
Data, RD.



Bedomning av ridata for rontgendiffraktogrammen i Figur 2 i artikel [1]
For bedomning av radata for diffraktogrammen i Figur 2 har datan i f6ljande RD-filer 1
mappen Raw data.zip (Figur 1-1) forst analyserats: BiZn2VO6.RD, 0.01.RD, 0.05.RD,
0.1.RD och 0.15.RD.

Figur 2-1 visar en forstoring av Figur 2 i artikel [1] med rontgendiffraktogram for BiZn,VOs
(ljusblatt), 0,01% PEG-dopad BiZn2VOs (lila), 0,05% PEG-dopad BiZn2VOgs (rosa), 0,10%
PEG-dopad BiZn2VOs (ljusgront) och 0,15% PEG-dopad BiZn,VOg (orange). Ovanpé de
fem rontgendiffraktogrammen ligger diffraktogram (svarta) som &r plottade med rddatan 1
filerna BiZn2VO6.RD (pa ljusblétt), 0.01.RD (pé lila), 0.05.RD (pa rosa), 0.1.RD (pa
ljusgront) och 0.15.RD (pé orange).
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Figur 2-1. Analys av Figur 2 i artikel [1] med diffraktogram fran radatan i filerna BiZn2VO6.RD,
0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD, och 0.15.RD, inlagda i svart pa de fem 6versta rontgen-
diffraktogrammen i figuren. Diffraktogrammet fran datan i BiZn2VO6.RD ligger
ovanpa BiZn2VOe (ljusblatt), diffraktogrammet fran 0.01.RD ligger ovanpa 0,01%
PEG-dopad BiZn2VOs (lila), fran 0.05.RD ligger ovanpa 0,05% PEG-dopad BiZn2VOs
(rosa), fran 0.1.RD ovanpa 0,10% PEG-dopad BiZn2VOs (ljusgrént) och 0.15.RD
ligger ovanpa 0,15 % PEG-dopad BiZn2VOs (orange).

For diffraktogrammen for BiZn2VOs (ljusblatt rontgendiffraktogram jamfort med det svarta
diffraktogrammet frén rddatan 1 BiZn2VO6.RD) i Figur 2-1 dr 6verensstimmelsen mycket
god (med avseende pé intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och brus). Datan i
filen BiZn2VOG6.RD ir enligt min beddmning den radata som anvénts for att plotta det
ljusblda rontgendiffraktogrammet for BiZn,VOg 1 Figur 2 1 artikel [1].



For diffraktogrammen for 0,01% PEG-dopad BiZn2VOg (lila rontgendiffraktogram jamfort
med det svarta diffraktogrammet fran radatan 1 0.01.RD) i Figur 2-1 &r 6verensstimmelsen
betydligt simre (med avseende pd intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och
brus). Dalig 6verensstimmelse syns tydligt t.ex. i omrddena 2theta = 14 — 17°, 26 — 28° och
44 — 47°. Datan i filen 0.01.RD ér enligt min bedomning inte den rddata som anvénts for att
plotta det lila rontgendiffraktogrammet for 0,01% PEG-dopad BiZn,VOs 1 Figur 2 1 artikel

[1].

Aven for diffraktogrammen for 0,05% PEG-dopad BiZn,VOs (rosa rontgendiffraktogram
jamfort med det svarta diffraktogrammet fran rddatan i 0.05.RD) i Figur 2-1 &r 6verens-
stimmelsen betydligt simre (med avseende pé intensitet och 2theta-position av diffraktions-
toppar och brus). Dalig 6verensstimmelse syns tydligt t.ex. i omrddena 2theta = 14 — 17°,
26 —28° och 44 — 47°. Datan i filen 0.05.RD é&r enligt min beddmning inte den rddata som
anvints for att plotta det rosa rontgendiffraktogrammet for 0,05% PEG-dopad BiZn2VOes 1
Figur 2 1 artikel [1].

Aven for diffraktogrammen for 0,10% PEG-dopad BiZn,VOs (ljusgront rontgen-
diffraktogram jamfort med det svarta diffraktogrammet fran radatan 1 0.1.RD) 1 Figur 2-1 &r
overensstimmelsen betydligt simre (med avseende pa intensitet och 2theta-position av
diffraktionstoppar och brus). Dalig 6verensstimmelse syns tydligt t.ex. i omradena 2theta =
14 —17°,26 — 28° och 44 — 47°. Datan i filen 0.1.RD ér enligt min bedomning inte den rddata
som anvénts for att plotta det ljusgrona rontgendiffraktogrammet for 0,10% PEG-dopad
BiZn,VOgs 1 Figur 2 1 artikel [1].

Aven for diffraktogrammen for 0,15% PEG-dopad BiZn,VOs (gult rontgendiffraktogram
jamfort med det svarta diffraktogrammet fran rddatan 1 0.15.RD) i Figur 2-1 &r 6verens-
stimmelsen betydligt simre (med avseende pé intensitet och 2theta-position av diffraktions-
toppar och brus). Dalig 6verensstimmelse syns tydligt t.ex. i omrddena 2theta= 14 — 17°,
26 —28° och 44 — 47°. Datan i filen 0.15.RD é&r enligt min beddmning inte den rddata som
anvints for att plotta det gula rontgendiffraktogrammet for 0,15% PEG-dopad BiZn,VOe i
Figur 2 1 artikel [1].

P& motsvarande sitt har dven datan i foljande csv-filer i mappen Raw data.zip (Figur 1-1)
analyserats: BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv och 0.15.csv.

Figur 2-2 visar en forstoring av Figur 2 i artikel [1] med rontgendiffraktogram av BiZn2VOe
(ljusblatt), 0,01% PEG-dopad BiZn2VOs (lila), 0,05% PEG-dopad BiZn2VOgs (rosa), 0,10%
PEG-dopad BiZn2VOs (ljusgront) och 0,15 % PEG-dopad BiZn,VOg (orange). Ovanpa de
fem rontgendiffraktogrammen ligger diffraktogram (svarta) som &r plottade med datan i
filerna BiZn2VO6.csv (pé ljusblatt), 0.01.csv (pa lila), 0.05.csv (pé rosa), 0.1.csv (pa
ljusgront) och 0.15.csv (pa orange).
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Figur 2-2. Analys av Figur 2 i artikel [1] med diffraktogram fran datan i filerna BiZn2VO6.csv,
0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv och 0.15.csv inlagda i svart pa de fem 6versta rontgen-
diffraktogrammen i figuren. Diffraktogrammet fran datan i BiZn2VO6.csv ligger
ovanpa BiZn2VOe (ljusblatt), diffraktogrammet fran 0.01.csv ligger ovanpé 0,01%
PEG-dopad BiZn2VOs (lila), fran 0.05.csv ligger ovanpé 0,05% PEG-dopad BiZn2VOs
(rosa), fran 0.1.csv ovanpa 0,10% PEG-dopad BiZn2VOe (ljusgront) och 0.15.csv
ligger ovanpa 0,15 % PEG-dopad BiZn2VOs (orange).

For diffraktogrammen for BiZn2VOs (ljusblatt rontgendiffraktogram jamfort med det svarta
diffraktogrammet frn datan i BiZn2VO6.csv) 1 Figur 2-2 dr overensstimmelsen mycket god
(med avseende pa intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och brus). Datan i filen
BiZn2VQO6.csv ér enligt min beddmning den data som anvénts for att plotta det ljusblaa
rontgendiffraktogrammet for BiZn,VOg 1 Figur 2 1 artikel [1]. Eftersom dven



overensstimmelsen med datan i filen BiZn2VO6.RD &r mycket god jimfordes datan i filerna
BiZn2VO6.RD och BiZn2VO6.csv. Efter division med skalningsfaktorn 1,0076 &r datan 1
BiZn2VO6.RD identisk med datan i BiZn2VO6.csv.

Aven for diffraktogrammen for 0,01% PEG-dopad BiZn,VOg (lila rontgendiffraktogram
jamfort med det svarta diffraktogrammet fran datan 1 0.01.csv) 1 Figur 2-2 ar
overensstimmelsen mycket god (med avseende pa intensitet och 2theta-position av
diffraktionstoppar och brus). Datan i filen 0.01.csv dr enligt min bedomning den data som
anvints for att plotta det lila rontgendiffraktogrammet for 0,01% PEG-dopad BiZn,VOe i
Figur 2 1 artikel [1].

Aven for diffraktogrammen for 0,05% PEG-dopad BiZn,VOgs (rosa rontgendiffraktogram
jamfort med det svarta diffraktogrammet fran datan 1 0.05.csv) 1 Figur 2-2 ar
overensstimmelsen mycket god (med avseende pa intensitet och 2theta-position av
diffraktionstoppar och brus). Datan i filen 0.05.csv dr enligt min bedomning den data som
anvints fOr att plotta det rosa rontgendiffraktogrammet for 0,05% PEG-dopad BiZn2VOes 1
Figur 2 1 artikel [1].

Aven for diffraktogrammen for 0,10% PEG-dopad BiZn,VOs (ljusgront rontgen-
diffraktogram jamfort med det svarta diffraktogrammet fran datan 1 0.1.csv) 1 Figur 2-2 ar
overensstimmelsen mycket god (med avseende pa intensitet och 2theta-position av
diffraktionstoppar och brus). Datan i filen 0.1.csv dr enligt min beddmning den data som
anvints for att plotta det ljusgrona rontgendiffraktogrammet {6r 0,10% PEG-dopad
BiZn,VOg 1 Figur 2 1 artikel [1].

Aven for diffraktogrammen for 0,15% PEG-dopad BiZn,VOs (gult rontgendiffraktogram
jamfort med det svarta diffraktogrammet fran datan 1 0.15.csv) 1 Figur 2-2 ér
overensstimmelsen mycket god (med avseende pa intensitet och 2theta-position av
diffraktionstoppar och brus). Datan i filen 0.15.csv dr enligt min bedomning den data som
anvints for att plotta det gula rontgendiffraktogrammet for 0,15% PEG-dopad BiZn,VOe i
Figur 2 1 artikel [1].

Eftersom datan i de fem csv-filerna BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv och 0.15.csv
enligt min beddmning (se ovan) dr den data som anvénts for att plotta de fem Oversta rontgen-
diffraktogrammen i Figur 2 i artikel [1] har dessa csv-filer analyserats ytterligare.
Diffraktogram frén datan i csv-filerna har plottats i samma figurer, dels obearbetade och dels
dividerade med respektive skalningsfaktor. Skalningsfaktorerna har tagits fram genom att
dividera intensiteten for diffraktionstoppen med hogst intensitet (vid 2theta = 29,01°) i filerna
BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv och 0.15.csv med intensiteten for
diffraktionstoppen vid 2theta = 29,01° i filen BiZn2VO6.csv.

Figur 2-3 visar diffaktogrammen frén datan i de fem csv-filerna plottade i samma figur.
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Figur 2-3. Diffraktogram plottade fran datan i filerna BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv

och 0.15.csv.

Diffraktogrammen i Figur 2-3 ar forutom tydliga skillnader mellan diffraktionstopparnas
absoluta intensitet mycket lika varandra med diffraktionstoppar vid samma 2theta-positioner.

Om man jamf0r intensiteten for diffraktionstopparna vid varje 2theta-position i de fem olika
csv-filerna med motsvarande intensiteter for BiZn,VOe som referens (1,000) &r
skalningsfaktorn 1,333 f6r 0.01.csv, 1,360 for 0.05.csv, 2,000 for 0.1.csv och 2,200 for

0.15.csv. Figur 2-4 visar diffraktogram fran datan i de fem csv-filerna dividerade med
respektive skalningsfaktor.
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Figur 2-4. Diffraktogram plottade fran datan i filerna BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv

och 0.15.csv. Diffraktogrammen ar dividerade med respektive skalningsfaktor; 1,333
for 0.01.csv, 1,360 for 0.05.csv, 2,000 fér 0.1.csv och 2,200 for 0.15.csv (1,000 for
BiZn2V06.csv).



De fem diffraktogrammen i Figur 2-4 dr efter division med respektive skalningsfaktor
identiska med diffraktionstoppar och brus vid exakt samma 2theta-positioner och med exakt
samma intensitet. Eftersom diffraktogrammen &r identiska betyder det att samma
diffraktionsdata som i filen BiZn2VO6.csv men multiplicerad med respektive skalningsfaktor
(1,333, 1,360, 2,000, och 2,200) har anvéants for att fa fram diffraktionsdatan i filerna:
0.01.csv, 0.05.csv, 0.10.csv, och 0.15.csv.

P& motsvarande sitt har d4ven raddatan i1 de fyra RD-filerna i mappen Raw data.zip (Figur 1-1),
som enligt min beddmning (se ovan) inte har anvénts for att plotta de oversta fyra
rontgendiffraktogrammen i Figur 2 i artikel [1], analyserats ytterligare. Diffraktogram fran
radatan 1 RD-filerna har plottats i samma figurer, dels obearbetade och dels dividerade med
respektive skalningsfaktor. Skalningsfaktorerna har tagits fram genom att dividera
intensiteten for diffraktionstoppen med hogst intensitet (vid 2theta = 29,01°) i filerna
0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD med intensiteten for diffraktionstoppen vid 2theta =29,01° i
filen 0.01.RD.

Figur 2-5 visar diffaktogrammen frén réddatan i1 de fyra RD-filerna 0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD
och 0.15.RD plottade i samma figur.
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Figur 2-5. Diffraktogram plottade fran radatan i RD-filerna 0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD och
0.15.RD.

De fyra diffraktogrammen 1 Figur 2-5 &r forutom tydliga skillnader mellan diffraktions-

topparnas absoluta intensitet lika varandra med diffraktionstoppar vid samma 2theta-
positioner.

10



Om man jamfor intensiteten for diffraktionstopparna vid varje 2theta-position i de fyra olika
RD-filerna med motsvarande intensiteter for 0.01 som referens (1,000) ar skalningsfaktorn
1,000 for 0.05.RD, 1,511 for 0.1.RD och 1,668 for 0.15.RD (1,000 {for 0.01.RD).

Figur 2-6 visar diffraktogram plottade med rddatan i1 de fyra RD-filerna dividerade med
respektive skalningsfaktor.
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Figur 2-6. Diffraktogram plottade fran datan i filerna 0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD.

Diffraktogrammen &r dividerade med respektive skalningsfaktor; 1,000 for 0.05.RD,
1,511 f6r 0.1.RD och 1,668 for 0.15.RD (1,000 fér 0.01.RD).

De fyra diffraktogrammen 1 Figur 2-6 &r efter division med respektive skalningsfaktor mycket
lika varandra med diffraktionstoppar och brus vid samma 2theta-positioner och med mycket
lik intensitet. Diffraktogrammen ar dock infe identiska. Eftersom radatan i RD-filerna
0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD efter multiplikation med respektive skalningsfaktor
ar mycket lika men inte identiska kan man inte helt sdkert konstatera att de kommer frén
samma radata. Men som konstaterats ovan har rddatan i dessa fyra RD-filer (0.01.RD,
0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD) inte anvénts for att plotta de fyra Gversta rontgendiffrakto-
grammen 1 Figur 2 1 artikel [1].

Slutsats: Eftersom rontgendiffraktogrammen for de fem olika BiZn,VOg-proverna i Figur 2 i
artikel [1] ar identiska (med avseende pa position och relativ intensitet mellan diffraktions-
topparna for varje prov, absolut intensitet for en och samma topp for de olika proverna
dividerade med en skalningsfaktor, men framfor allt, med avseende pa brus) kan de inte
komma fran fem olika rontgendiffraktionsmétningar. Efter noggrann jamforelse med rddatan
1 filerna BiZn2VO6.RD, 0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD &r min slutsats att radatan i
BiZn2VO6.RD har anvénts for ett plotta ett av rontgendiffraktogrammen (BiZn2VOg), 1 Figur
2 iartikel [1]. Radatan i filerna 0.01.RD, 0.05.RD, 0.1.RD och 0.15.RD har ddremot inte
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anvints for att plotta rontgendiffraktogram i Figur 2. Efter noggrann jdmforelse med datan 1
filerna BiZn2VO6.csv, 0.01.csv, 0.05.csv, 0.1.csv och 0.15.csv kan jag konstatera att de fem
rongendiffraktogrammen (BiZn2VOs, 0,01% PEG-dopad BiZn,VOg, 0,05% PEG-dopad
BiZn>VOg, 0,10% PEG-dopad BiZn2VOg och 0,15% PEG-dopad BiZn2VOg) 1 Figur 2 1
artikel [1] ar plottade med datan i dessa fem csv-filer. Samma diffraktionsdata som i filen
BiZn2V0O6.csv men multiplicerad med respektive skalningsfaktor (1,333, 1,360, 2,000, och
2,200) har anvints for att fa fram diffraktionsdatan i filerna: 0.01.csv, 0.05.csv, 0.10.csv, och
0.15.csv. Datan i dessa fyra filer ar fabricerad. Minst fyra av de fem Oversta rontgen-
diffraktogrammen i Figur 2 i artikel [1] &r dérfor fabricerade.
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Bedomning av ridata for rontgendiffraktrogram i Figur 13b i artikel [1]
For bedomning av radata for diffraktogrammen i Figur 13b i artikel [1] har forst datan i
foljande RD-filer i mappen Raw data.zip (Figur 1-1) analyserats: 0.1.RD och Recycling.RD.

Figur 3-1 visar en forstoring av Figur 13b 1 artikel [ 1] med rontgendiffraktogram av PEG-
dopad BiZn2VOs med 0,10 % PEG f6re (blatt) respektive efter (rott) fotokatalysforsok.
Ovanpé de tva rontgendiffraktogrammen ligger diffraktogram (svarta) som &r plottade med
radatan i filerna 0.1.RD (pa blatt) respektive Recycling.RD (pa rott).
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Figur 3-1. Analys av Figur 13b med diffraktogram fran radatan i filerna 0.1.RD och
Recycling.RD inlagda i svart pa figuren. Diffraktogrammet fran 0.1.RD ligger ovanpa
"Before photocatalysis” (blatt) och diffraktogrammet fran Recycling.RD ligger ovanpa
"After photocatalysis” (rott).

For diffraktogrammen for ”After photocatalysis” (r6tt rontgendiffraktogram jimfort med det
svarta diffraktogrammet fran rddatan i Recycling.RD) 1 Figur 3-1 &r dverensstimmelsen
mycket god (med avseende pa intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och brus).
Datan i filen Recycling.RD é&r enligt min beddmning den rddata som anvints for att plotta det
roda rontgendiffraktogrammet for ”After photocatalysis” 1 Figur 13b 1 artikel [1].

For difraktogrammen for ”Before photocatalysis” (bltt rontgendiffraktogram jaimfort med
det svarta diffraktogrammet fran radatan i 0.1.RD) &r 6verensstimmelsen betydligt simre
(med avseende pd intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och brus). Délig
overensstimmelse syns tydligt t.ex. i omradena 2theta =26 — 28°, 44 — 47° och 66 — 68°.
Datan i filen 0.1.RD é&r enligt min bedomning inte den rddata som anvénts for att plotta det
blaa rontgendiffraktogrammet for ”Before photocatalysis™ 1 Figur 13b 1 artikel [1].
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P& motsvarande sitt har d4ven datan i foljande csv-filer i mappen Raw data.zip (Figur 1-1)
analyserats: 0.1.csv och Recycling.csv.

Figur 3-2 visar en forstoring av Figur 13b 1 artikel [ 1] med rontgendiffraktogram av PEG-
dopad BiZn2VOs med 0,10 % PEG f6re (blatt) respektive efter (rott) fotokatalysforsok.
Ovanpé de tva rontgendiffraktogrammen ligger diffraktogram (svarta) som &r plottade med
datan i filerna 0.1.csv (pa blatt) respektive Recycling.csv (pa rott).
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Figur 3-2. Analys av Figur 13b i artikel [1] med diffraktogram fran datan i filerna 0.1.csv och
Recycling.csv inlagda i svart pa figuren. Diffraktogrammet fran 0.1.csv ligger ovanpa
"Before photocatalysis” (blatt) och diffraktogrammet fran Recycling.csv ligger ovanpa
"After photocatalysis” (rott).

For diffraktogrammen for ”After photocatalysis” (rott rontgendiffraktogram jamfort med
diffraktogrammet frdn datan i Recycling.csv) dr 6verensstimmelsen mycket god (med
avseende pa intensitet och 2theta-position av diffraktionstoppar och brus). Datan 1 filen
Recycling.csv ér enligt min beddmning den data som anvénts for att plotta det roda
rontgendiffraktogrammet for ”After photocatalysis™ i1 Figur 13b i artikel [1]. Eftersom dven
overensstimmelsen med datan i filen Recycling.RD &r mycket god jimfordes datan 1 filerna
Recycling.RD och Recycling.csv. Efter division med skalningsfaktorn 1,008 &r datan i
Recycling.csv identisk med datan i Recycling.RD.

Eftersom datan i de tvé csv-filerna 0.1.csv och Recycling.csv enligt min bedomning (se ovan)
ar den data som anvints for att plotta de bagge rontgendiffraktogrammen i Figur 13b 1 artikel
[1] har dessa csv-filer analyserats ytterligare. Diffraktogram frén datan i csv-filerna har
plottats 1 samma figurer, dels obearbetade och dels dividerade med respektive
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skalningsfaktor. Skalningsfaktorn har tagits fram genom att dividera intensiteten for
diffraktionstoppen med hogst intensitet (vid 2theta = 29,01°) i filen 0.1.csv med intensiteten
for diffraktionstoppen vid 2theta = 29,01° i filen Recycling.csv.

Figur 3-3 visar diffaktogrammen frén datan i de bagge csv-filerna plottade i samma figur.
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Figur 3-3. Diffraktogram plottade fran datan i filerna 0.1.csv och Recycling.csv.

: M M |

10 20

a——
M' W’ ‘Wmlﬂ ‘M‘ I fitH«W M ”W’l“aﬂdlﬂu““r M’

—0.1

M I‘HMM M

Recycling

Diffraktogrammen 1 Figur 3-3 &r forutom tydliga skillnader mellan diffraktionstopparnas
absoluta intensitet mycket lika varandra med diffraktionstoppar vid samma 2theta-positioner.

Om man jamfor intensiteten for diffraktionstopparna vid varje 2theta-position 1 de bagge
filerna med motsvarande intensiteter for Recycling som referens (1,000) dr skalningsfaktorn
1,667 {or 0.1.csv. Figur 3-4 visar diffraktogram plottade fran datan i de bagge csv-filerna
dividerade med respektive skalningsfaktor.
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Figur 3-4. Diffraktogram plottade fran datan i filerna 0.1.csv och Recycling.csv. Diffrakto-
grammen ar dividerade med respektive skalningsfaktor; 1,667 for 0.1.csv (1,000 for
Recycling.csv).

De bigge diffraktogrammen 1 Figur 3-4 ar efter division med respektive skalningsfaktor
identiska med diffraktionstoppar och brus vid exakt samma 2theta-positioner och med exakt
samma intensitet. Eftersom diffraktogrammen &r identiska betyder det att samma
diffraktionsdata som i filen Rycycling.csv men multiplicerad med skalningsfaktorn 1,667 har
anvints for att fa fram diffraktionsdatan i filen 0.1.csv.

P& motsvarande sitt har d4ven raddatan 1 de bagge RD-filerna i mappen Raw data.zip (Figur 1-
1), analyserats ytterligare. Enligt min beddmning (se ovan) dr datan i Recycling.RD identisk
med datan 1 Recycling.csv som har anvénts for att plotta rontgendiffraktogrammet for ”After
photocatalysis™ 1 Figur 13b i artikel [1]. Daremot har datan i filen 0.1.RD enligt min
beddmning (se ovan) inte anvénts for att plotta rontgendiffraktogrammet f6r ”Before
photocatalysis™ 1 Figur 13b i artikel [1]. Diffraktogram frdn datan i RD-filerna har plottats i
samma figurer, dels obearbetade och dels dividerade med respektive skalningsfaktorn.
Skalningsfaktorn har tagits fram genom att dividera intensiteten for diffraktionstoppen med
hogst intensitet (vid 2theta = 29,01°) 1 filen 0.1.csv med intensiteten for diffraktionstoppen
vid 2theta = 29,01° i filen Recycling.csv.

Figur 3-5 visar diffaktogrammen frén datan i de bagge RD-filerna plottade i samma figur.

16



40
35
30 l’

2 1’ ‘
" I
h‘ M jull

20
15

10

| '“
" Wbt J‘ ' k‘w Dot ” \u” L, %W il

10 20 30 40 50 60 70
Recycling.RD ——0.1.RD
Figur 3-5. Diffaktogram plottade fran datan i RD-filerna 0.1.RD och Recycling.RD.

De bigge diffraktogrammen 1 Figur 3-5 dr forutom tydliga skillnader mellan diffraktions-
topparnas absoluta intensitet lika varandra med diffraktionstoppar vid samma 2-theta-
positioner.

Om man jamf0r intensiteten for diffraktionstopparna vid varje 2theta-position 1 de bagge
filerna med motsvarande intensiteter for Recycling som referens (1,000) ar skalningsfaktorn
1,3924 {6r 0.1.RD. Figur 3-6 visar diffraktogram fran datan i de bigge RD-filerna dividerade
med respektive skalningsfaktor.
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Figur 3-6. Diffraktogram plottade fran radatan i filerna 0.1.RD och Recycling.RD. Diffrakto-
grammen ar dividerade med respektive skalningsfaktor; 1,3924 fér 0.1.csv (1,000 for
Recycling.csv).
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De bigge diffraktogrammen 1 Figur 3-6 ar efter division med respektive skalningsfaktor
mycket lika varandra med diffraktionstoppar och brus vid samma 2theta-positioner. Dédremot
syns tydliga skillnader i intensitet for diffraktionstoppar vid samma 2theta-positioner.
Diffraktogrammen é&r inte identiska. Eftersom raddatan i RD-filerna 0.1.RD, och
Recycling.RD inte &r identiska kan jag konstatera att de inte kommer frdn samma rddata. Men
som konstaterats ovan har radatan i filen 0.1.RD inte anvénts for att plotta rontgendiffrakto-
grammen “Before photocatalysis” 1 Figur 13b 1 artikel [1].

Slutsats: Eftersom rontgendiffraktogrammen for BiZn2VOs-provet fore och efter
fotokatalysforsok 1 Figur 13b 1 artikel [1] ar identiska (med avseende pa position och relativ
intensitet mellan diffraktionstopparna for de biagge proven, absolut intensitet for en och
samma topp for de tvé proverna dividerade med en skalningsfaktor samt, framfor allt, med
avseende pa brus) kan de inte komma frén tvé olika rontgendiffraktionsmétningar.

Efter noggrann jaimforelse med radatan i filerna 0.1.RD och Recycling.RD &r min slutsats att
radatan 1 Recycling.RD har anvints for att plotta rontgendiffraktogrammet ”After
photocatalysis™ 1 Figur 13b i artikel [1]. Radatan i filen 0.1.RD har ddremot inte anvints for
att plotta det andra rontgendiffraktogrammet 1 Figur 13b. Efter noggrann jimforelse med
datan i filerna 0.1.csv och Recycling.csv kan jag konstatera att de tva rontgendiffrakto-
grammen (Before photocatalysis och After photocatalysis) 1 Figur 13b i artikel [1] ar plottade
med datan i1 dessa tva csv-filer. Samma diffraktionsdata som i filen Recycling.csv men
multiplicerad med skalningsfaktor 1,667 har anvints for att fa fram diffraktionsdatan 1 filen
0.1.csv. Datan i denna fil 4r fabricerad. Minst ett av rontgendiffraktogrammen i Figur 13b i
artikel [1] ar darfor fabricerat.
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Utlatande

De undersokta rontgendiffraktogrammen i Figur 2 och Figur 13b i artikel [1] har jamforts
med avseende pé absolut och relativ intensitet for diffraktionstopparna samt, framfor allt,
med avseende pa bruset mellan diffraktionstopparna. Rontgendiffraktogrammen i de bagge
figurerna har jamforts med radata i RD-filer och data i csv-filer i mappen ”Raw data.zip” som
skickats till Npof den 13 september 2020. Efter noggrann jamforelse av de aktuella
rontgendiffraktogrammen i de tva figurerna med diffraktogram plottade fran radatan i RD-
filerna och diffraktogram plottade med datan i csv-filerna &r min bedémning att:

e Endast ett av de fem Oversta rontgendiffraktogrammen i Figur 2 och ett av de tvé
rontgendiffraktogrammen i Figur 13b har plottats med radatan i RD-filerna.
Rontgendiffraktogrammen i de bégge figurerna ar plottade med datan i csv-filerna.

e De fem Oversta rontgendiffraktogrammen i Figur 2 &r plottade med diffraktionsdata
fran en och samma mitning. Skillnander i intensitet for diffraktionstoppar och brus
mellan de fem diffraktogrammen beror pé att diffraktionsdatan fran denna métning
har multiplicerats med fyra olika skalningsfaktorer vilket gett fyra fabricerade
diffraktionsdataset. Diffraktionsdatan frdn métningen har tillsammans med de fyra
fabricerade dataseten anvints for att plotta de fem Gversta rontgendiffraktogrammen i
Figur 2. Minst fyra av de fem Oversta rontgendiffraktogrammen i Figur 2 &r
fabricerade.

e De tva rontgendiffraktogrammen i Figur 13b 4r plottade med diffraktionsdata fran en
och samma matning. Skillnander i intensitet for diffraktionstoppar och brus mellan de
bagge diffraktogrammen beror pa att diffraktionsdatan fran denna métning har
multiplicerats med en skalningsfaktor vilket gett ett fabricerat diffraktionsdataset.
Diffraktionsdatan frdn métningen har tillsammans med det fabricerade datasetet
anvints for att plotta de tva rontgendiffraktogrammen i Figur 13b. Minst ett av de tva
rontgendiffraktogrammen i Figur 13b &r fabricerat.
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