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Sabaglarga modlsherlengen bul oqiw bagdarlamas: harekettegi oqiw
rejesi menen oqiw bagdarlamasi tiykarinda islep shigilgan.

Duziwshi prof. B.Abdikamalov.

Pikir

bildiriwshiler:

U.Nasirov - Berdaq atindagi Qaraqalpaq mamleketlik

universitetinin yarim o6tkizgishler kafedrasinin
docenti, fizika-matematika ilimlerinin kandidat.
Berdaq atindagi Qaraqalpaq mamleketlik
M.Sharibaev - universitetinin elektroenergetika kafedrasinin
bashgy, fizika-matematika ilimlerinin kandidatz.

Berdaq atindagi Qaraqalpaq mamleketlik universitettin ilimiy-metodikaliq
kenesinin 2017-jil 30-iyundegi madjilisinde qarap shigildi ham tastiyiqland: (8-
sanli protokol).

Bul moduldegi sabaqglardin uliwma sani 12 bolip, ol sabaqglardin
tomendegidey turlerinen turadi:
Auditoriyaliq sabaqlardin sani 8.
Sonm ishinde lekciyalar (teoriyaliq sabaqlar) 4;
Ameliy sabaglar - 4 saat;
Késhpeli sabaglar ushin saat ajiratilmagan;
Tmlawshilardin 6z betinshe tayarlaniw1 ushin 2 saat ajiratilgan.

II. Moduldin atamasi: Fizikaliq processlerdi kompyuterde
modellestiriw.

2. Modulning magqgseti: Tmlawshilardm fizikaliq processlerdi
kompyuterde modellestiriw tarawindagi qolgan kirgizilgen jetiskenlikler,
olardin fizikaliq tiykarlar1 menen olard: sabaqglardin barisinda paydalaniw
boyinsha bilim beriw ham konlikpelerdi payda etiw.

2.1. Kuatiletugin natiyjeler: Timlawshilar ust moduldi 6zlestiriwdin
barisinda témendegi bilimler menen konlikpelerge iye bolad:

Bilimler Koénlikpeler




e Tinlawshilar hazirgi zaman
kompyuterlik programmalaw tilleri
ham olardin mumkinshilikleri
hagqindag: bilimlerdi alad:.

e Tinlawshilardi kompyuterlerde erkin
tarde isley aliw1 hdm 6zinin jumisinlda
kompyuterlik programmalaw tillerinin
birin erkin tarde isley aliw1.

e Fizikaliq processler ushin
matematikaliqg modellerdin doretiliw
mumkinshilikleri. Bunday magsette
fundamentalliq fizikaliq nizamlhqlar
menen teoriyalardin tutgan ornu.

e Fizikaliq processler ushin fizikanin
nizamlar:1 menen teoriyalarin paydalana
aliw. Processlerdi modellestiriw ushin
esaplaw algoritmlerin duze aliw.

e Hazirgi waqitlar1 kompyuterlik
modellestiriw boyinsha islenip atirgan
jumislar. Fizikanin har kiyl
tarawlarindag: ayirim processlerdi
modellestiriw jumislarin Giyreniw.

e Matematikaliq programmalaw tillerin
tizikaliq esaplardi sheshiw, processlerdi
modellestiriw ushin paydalaniw.

2.2. Modul boyinsha sabaqlardin bolistiriliwi

Tinlawshilardi oqiw juklemesi, saatlar
Auditoriyadag: oqiw
juklemesi
Sonin ishinde:
Q
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1. |Fizikaliq processlerdi kompyuterlik| 12 8 4 4
modellestiriw ~ tarawinda  qolga
kirgizilgen jetiskenlikler.
Kompyuterlik modellestiriwdin
principleri. Paydalanilatugin
matematikaliq programmalaw tilleri.
2. |Materialliq noqatlardin kinematikas: | 16 8 4 4 2
menen dinamikasina, jilliliq
processlerine baylanisl bolgan
apiway1 processlerdi
kompyuterlerde modellestiriw.
3. | Quramal fizikaliq processlerdi 6 6 2 4 2




kompyuterlerde modellestiriw
(relyativistlik dinamikaga baylanish
maseleler).

Jami: 12 8

2.3. Teoriyaliq ham ameliy sabaqlardin temalar1

Moduldin birliklerinirh atamasi

Sabaqtin turi

Saat
sani

Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw
tarawinda golga kirgizilgen jetiskenlikler.
Kompyuterlik modellestiriwdin principleri.
Paydalanilatugin matematikaliq programmalaw tilleri.
1. Fizika iliminde processlerdi modellestiriwdin
ahmiyeti. Islenip atirgan jumaislar.

2. Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw
islerinde paydalanilatugin matematikaliq
programmalaw tilleri. Wolfram Mathematica tilinin
11-versiyas1 haqqinda.

teoriyaliq

ameliy

Materiallq  noqatlardin  kinematikast =~ menen
dinamikasina, jilliliq processlerine baylanisli bolgan
apiway1 processlerdi kompyuterlerde modellestiriw.

1. Fizikanin tiykarg: fundamentalliq nizamlar1 menen
teoriyalarinin tiykarinda esaplaw algoritmlerin duziw.
2. Qozgalatugin  processlerdi kompyuterlerdin
jardeminde demonstarciyalawdin mumbkinshilikleri.
Animaciyalar menen multimediyalar.

3. Apiway1 fizikaliq qubilislardi hdm processlerdi
modellestiriw.

teoriyaliq

ameliy

Quramal1 fizikaliq processlerdi kompyuterlerde
modellestiriw (relyativistlik dinamikaga baylanish
maseleler).

1. Salistirmaliq teoriyasinin matematikaliq
tiykarlart ham onii tenlemelerin sanli sheshiwdin
mumkinshilikleri.

2. Ayirim jagdaylar ushin salistirmaliq teoriyasinin
tenlemelerin sheshiw. Orayga qarata simmetriya
bolgan jagday.

3. Merkuriy planetasimii  perigeliyinin =~ asirliw
aWISIWL.

4. Gravitaciya maydanindagi waqittin asteleniwi.

5. Qara qurdimlardin birigiwi menen baylanish
bolgan modellestiriw maseleri.

teoriyaliq
ameliy

JAML:




III. MODULDIN MAZMUNI

3.1. Teoriyaliq sabaqlardin mazmuna:

I. Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw tarawinda qolga kirgizilgen
jetiskenlikler. Hazirgi waqitlar1 kompyuterlerdin ilimlerdin rawajlaniwindag: tutqan
orni. Kompyuterlik modellestiriwdin principleri. Paydalanilatugin matematikaliq
programmalaw tilleri.

1. Fizika iliminde processlerdi modellestiriwdin dhmiyeti. Islenip atirgan jumuslar.
Oqw processinde uyrenilip atirgan processlerdi demonstraciyalaw hdm onin ushin
programmaliq 6nimlerdi islep shigariw.

2. Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw islerinde paydalanilatugin
matematikaliq programmalaw tilleri. Wolfram Mathematica tilinin 11-versiyasi
hagqinda. Delphi. Obektke orientirlengen programmalaw tilleri.

II. Materialliq noqatlardin kinematikasi menen dinamikasina, jilliliq processlerine
baylanish bolgan apiway1 processlerdi kompyuterlerde modellestiriw.

1. Fizikanin tiykargi fundamentalliq nizamlari menen teoriyalarinin tiykarinda
esaplaw algoritmlerin daziw.

2. Qozgalatugin processlerdi kompyuterlerdin jardeminde demonstarciyalawdin
mumkinshilikleri. Animaciyalar menen multimediyalar.

3. Apiway fizikaliq qubilislard: ham processlerdi modellestiriw.

III. Quramal1 fizikaliq processlerdi kompyuterlerde modellestiriw (relyativistlik
dinamikaga baylanisli maseleler).

1. Salistirmaliq teoriyasinin matematikaliq tiykarlar1 hAm omint tenlemelerin sanl
sheshiwdin mumkinshilikleri.

2. Ayirim jagdaylar ushin salistirmaliq teoriyasimin terilemelerin sheshiw. Orayga
garata simmetriya bolgan jagday.

3. Merkuriy planetasinin perigeliyinin asirliw awisiwi.

4. Gravitaciya maydanindag: waquttin asteleniwi.

5. Qara qurdimlardin birigiwi menen baylanisli bolgan modellestiriw maseleri.

3.2. Ameliy sabaglardin mazmuni

I. Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw tarawinda qolga kirgizilgen
jetiskenlikler. Hazirgi waqitlar1 kompyuterlerdin ilimlerdin rawajlaniwindag: tutqan
orni. Kompyuterlik modellestiriwdin principleri. Paydalanilatugin matematikaliq
programmalaw tilleri.

1. Fizika iliminde processlerdi modellestiriwdin dhmiyeti. Islenip atirgan jumuslar.
Oqw processinde uyrenilip atirgan processlerdi demonstraciyalaw hdm onin ushin
programmaliq 6nimlerdi islep shigariw.



2. Fizikaliq processlerdi kompyuterlik modellestiriw islerinde paydalanilatugin
matematikaliq programmalaw tilleri. Wolfram Mathematica tilinin 11-versiyasi
hagqinda. Delphi. Obektke orientirlengen programmalaw tilleri.

3. Kompyuterle ayqin turdegi modellestiriw maselelerin sheshiw.

II. Materialliq noqatlardin kinematikasi menen dinamikasina, jilliliq processlerine
baylanish bolgan apiway1 processlerdi kompyuterlerde modellestiriw.

1. Fizikanin tiykargi fundamentalliq nizamlari menen teoriyalarinin tiykarinda
esaplaw algoritmlerin daziw.

2. Qozgalatugin processlerdi kompyuterlerdin jardeminde demonstarciyalawdin
mumkinshilikleri. Animaciyalar menen multimediyalar.

3. Apiway fizikaliq qubilislard: ham processlerdi modellestiriw.

4. Elektr ham magnetizm, optika, yadro fizikasi, atom fizikasi, elementar
bdleksheler fizikasi boyinsha modellestiriw jumislar: menen tanisiw.

III. Quramal1 fizikaliq processlerdi kompyuterlerde modellestiriw (relyativistlik
dinamikaga baylanisli maseleler).

1. Salistirmaliq teoriyasinin matematikaliq tiykarlar1 hAm omint tenlemelerin sanl
sheshiwdin mumkinshilikleri.

2. Ayirim jagdaylar ushin salistirmaliq teoriyasimin terilemelerin sheshiw. Orayga
garata simmetriya bolgan jagday.

3. Merkuriy planetasinin perigeliyinin asirliw awisiwi.

4. Gravitaciya maydanindag: waquttini dsteleniwi boyinsha maseleler shigariw.

5. Qara qurdimlardin birigiwi menen baylanisli bolgan modellestiriw maseleri.

6. Kompyuterlik modellestiriw jumislarimini perspektivalari.

3.3. Oz betinshe islenetugin jumislardih mazmuni

Oqiw moduli boymsha juwmaglawshi test sorawlarina tayarliq koriw.
Pitkeriw jumisin jaqlawga tayarliq koriw ham jaqlaw.

IV. Qadagaliw sorawlar1

1. Kompyuterlik modellestiriwdin tiykarg: manisi nelerden ibarat?

2.  Kompyuterlerdin ham olardin mumkinshiliklerinin tiykarlar1 nelerden
ibarat?

3. Kompyuterlerdin duzilisi, arxitekturasi, islew principleri.

4. Kompyuterlerdi programmaliq jaqtan tamiyinlew. Operaciyaliq
sistemalar. Kompyuterlik programmalar.

5. Qanday matematikaliq programmalaw tillerin bilesiz?

6. Fortran, Turbo Beysik hdm Turbo Paskal tillerinin ozgeshelikleri
nelerden ibarat?



7. Obektlerge orientirlengen programmalaw tillerinen qanday tillerdi
beresiz?

8. Universalliq kompyuterlik algebra sistemas1 haqqinda nelerdi bilesiz?

9. Kompyuterlik animaciyalar haqqinda qanday maghwmatlarga iyesiz?

10. Materialliq noqatlardin kinematikas1 boymsha modellestiriw jumislarin
jurgizgende basshiliqga almmatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden
ibarat?

11. Materialliq noqatlardii dinamikas:1 boymsha modellestiriw jumislarin
jurgizgende basshiliqga almatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden
ibarat?

12. Jillihq qubilislarin  Gyreniw  boymsha modellestiriw  jumislarin
jurgizgende basshiliqqa almmatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden
ibarat?

13. Elektr hdm magnetizm boymsha modellestiriw jumislarin jurgizgende
basshiliqqa alinatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden ibarat?

14. Atom fizikas1 boymsha modellestiriw jumislarin jurgizgende
basshiliqqa alinatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden ibarat?

15. YAdro fizikas1 boymsha modellestiriw jumislarin jurgizgende
basshiliqqa alinatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden ibarat?

16. Elementar bdleksheler fizikasi (jokar:1 energiyalar fizikasi) boyinsha
modellestiriw jumislarin jurgizgende basshiliqqa almatugin tiykargi nizamlar
menen principler nelerden ibarat?

17. Salistirmaliq teoriyasi boymsha boymsha modellestiriw jumislarin
jurgizgende basshiliqqa almmatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden
ibarat?

18. Astrofizika boymsha modellestiriw jumislarin jurgizgende basshiliqqa
almatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden ibarat?

19. Astronomiya boyinsha modellestiriw jumislarin jurgizgende basshiliqqa
almatugin tiykargi nizamlar menen principler nelerden ibarat?

20. Fizikaliq processlerdi modellestiriw boymsha Internet tamaginan
kanday maghwmatlard: aliwga bolad1?

21. Wolfram Mathematica firmasi1 tarepinen qanday jumuislar islenip atir
ham bul jumislardin natiyjelerin qalayinsha paydalaniwga bolad1?

22. Oziniz ganday fizikaliq processlerdi modellestire alasiz?

V. Oqitiw qurallar
Doska.
Internet penen baylanisqan kompyuter, noutbuk ham videoproektor.
Markerler.
Tarqatpa materiallar.

=L =
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VI. Adebiyatlar

6.1. Tiykarg: adebiyatlar

1. Ozbekiston Respublikasi Prezidentining 2012 yil 28 maydagi "Malakali
pedagog kadrlar tayerlash hamda wrta maxsus, kasb-hunar talimi
muassasalarini  shunday kadrlar bilan taminlash tizimini yanada
takomillashtirishga oid chora-tadbirlar twgrisida"gi 1761-son Qarori

2. Ozbekiston Respublikasi Vazirlar Mahkamasining 2012 yil 10 avgustdagi
"Wrta maxsus, kasb-hunar talimi muassasalari rahbar va pedagog kadrlarining
malakasini oshirish va ularni qayta tayerlash tizimini yanada takomillashtirishga
doir chora-tadbirlar twgrisida"gi 242-sonli qarori.

3. Karimov L. A. "Bunedkorlik ywlidan". — Toshkent: "Wzbekiston", 1996.

4. Karimov I.A. "Yangicha fikrlash va ishlash — davr talabi". — Toshkent:
"Wzbekiston", 1997.

5. Karimov L.A. "Ozbekiston XXI asr bwsagasida: xavfsizlikka tahdid,
barqarorlik shartlari va taraqqiet kafolatlari" — Toshkent: "Wzbekiston", 1997.

6. Karimov I.A. "Yuksak manaviyat- engilmas kuch" - Toshkent:
"Manaviyat", 2008

7. Karimov L. A. "Ozbekiston mustaqillikka erishish ostonasida". — Toshkent:
"Wzbekiston", 2011.

8. Karimov I.A. "2012 yil Vatanimiz taraqqietini yangi bosqichga
kwtaradigan yil bwladi" — Toshkent: "Wzbekiston", 2012.

6.2. Qosimsha adebiyatlar

1. ILA.Karimov. Barkamol avlod - Ozbekiston taraqqietining poydevori. -
Toshkent: "Sharq nashrieti", 1997.

2. Lutfullaev M.X,, Fayziev M.A.. Internet asoslar. — T.: SamDU nashrieti. 2001.

3. Xolmurodov R.I, Lutfullaev M.. Zamonaviy axborot texnologiyalari asosida
wqitish , — Toshkent: WzRFA Fan, 2003.

4. wolfram.org
. www.ziyonet.uz

o Ul

www.edu.uz

N

www.uzedu.uz

www.pedagog.uz
. www.tdpu.uz
10. http://inbox.uz elektron pochta x1zmeti ham basqalar.
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LEKCIYALAR MATERIALLARI
Mazmuni

Kirisiw.
I bap.
1-§. Bir qatar uliwmaliq magliwmatlar.
2-§. Kristaldagi rentgen nurlarinin shashirawi. Lauenin interferenciyaliq
funkciyasi.
3-§. Keri panjerenin tayinlerinini formasi ham 6lshemleri.
4-§. Fure gatarina jayiw ham strukturaliq analizdin principleri.
5-§. Patterson sintezi.
6-§. Atom tarepinen rentgen nurlarinin shashiratiliwi. «Atomliq amplituda».
7-8. Kishi kristallardag1 rentgen nurlarinin difrakciyasi. Intensivliktin
strukturaliq faktor:.
8-8. Strukturaliq amplitudalar. Uhwmaliq formulalar.
9-§. Simmetriyasinin kenisliktegi topar1 har qiyli bolgan kristallar ushin
strukturaliq amplitudanin formulalarin keltirip shigariw.
10-§. Baz1 bir juwmag]lar.
IT bap. Rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi kompyuterlik modellestiriw,
tiykarg fizikaliq principler ham perspektivalar.
11-§. Modellestiriw maseleleri haqqinda tiykargi talaplar.
12-§. Rentgenstrukturaliq analiz (tallaw) ushin arnalgan ayirim
programmalar.
13-§. Elementar qutinin parametrlerinin dalligin joqarilatiw ushin arnalgan
basqa programmalar.
14-§. Qaragalpaq mamleketlik universitetinin fizika kafedrasinda dodretilgen
kompyuterlik programmalar.
15-§. Baz1 bir perspektivaliq maseleler.
Uliwmaliq juwmag]lar.
Paydalanilgan adebiyatlardin dizimi.
12



Kirisiw

Kompyuterlik model (ingliz tilinde computer model) yamasa sanli model (ingliz
tilinde COMPUTATIONAL model) bir kompyuterde, superkompyuterde yamasa bir
biri menen tasir etisetugin kompyuterlerde (esaplawshi tuayinlerde) isleytugin
kompyuterlik programma bolip tabiladi ham bul programmanin jadrdeminde obekttin
(sonin ishinde fizikaliq hdm basqa da qubilistin) haqiyqiy korinisinen 6zgeshe bolgan,
biraq haqiyqiy koriniske mumkin bolganinsha jaqin bolgan korinisi juzege keltiriledi
[1].

Kompyuterlik modeller matematikaliq modellestiriwdin adettegi quralina ayland:
ham fizikada, astrofizikada, mexanikada, ximiyada, biologiyada, ekonomikada,
sociologiyada, meteorologiyada, sonmin menen birge redioelektronikadiri, mashina
qurilisiniy, avtomobil qurilismii , basqa da tarawlardi kennen qollanilmagta.
Kompyuterlik modeller modelleniwshi obekt haqqinda jana bilimlerdi aliw, analitikaliq
izertlewler ushin judd quramali bolgan sistemalardin gasiyetlerin juwiq tirde bahalaw
ushin qollanilip atir.

Kompyuterlik modellestiriw quramali sistemalard: izertlewdin en effektivli
usillarinin biri bolip tabiladi. Misal keltiremiz.

20161l putkil tabiyattaniw ilimlerinde ahmiyeti ogada ulli bolgan ilimiy ashiliwlar
orin algan jil bolip tabiladi. Misal retinde gravitaciyaliq tolqinlardin  ashiliwin
korsetiwge boladr [2-3]. 2016-1ldin 11-fevral kini Moskva, Vashington ham Piza
qalalarinda bir waqitta Otkerilgen press-konferenciyada xaliq araliq LIGO
kollaboraciyas: (kollaboraciya dep uliwmaliq magsetlerge jetiw ushin qanday da bir
tarawdagi eki yamasa onnan da kop adamlardin, shélkemlerdin birgeliktegi jumisina
aytamiz) proektinin (LIGO, ingliz tilinde Laser Interferometer Gravitational-Wave
Observatory, gravitaciyalig-tolqinliq observatoriya madnisin beredi) qgatnasiwshilar:
gravitaciyaliq tolqinlardin eksperimentlerde ashilganligin dagazaladi. Gravitaciyaliq
tolqind: registraciyalaw waqiyasin astrofizikada GW150914 (bul jaziwd: "2015-j1l1 14-
sentyabr kuni baqlangan gravitaciyaliq tolqinlar" dep oqiw kerek) waqiyasi dep

belgilew qabil etildi. Bunday tolqinlardin bar ekenligi bunnan 100 jil burin Albert
13



Eynshteyn tdrepinen jana gana ddretilgen uliwmaliq salistirmaliq teoriyasimn
tiykarinda boljap aytilgan edi. 12-fevral ktni bolsa "Physical Review Letters" jurnalinda
sol proekttin agzalarinin "Observation of Gravitational Waves from a Binaty Black Hole
Merger" atamasindagl magqalas: shiqti [2]. Bul maqalanin avtorlarimn sami derlik bir
yarim min. Olar Jer juzinin 12 elinde jaylasqan 133 universitet penen ilimiy
makemelerinde jumis isleydi.

Gravitaciyaliq tolqinlardi registraciyalaw ushin doéretilgen eki observatoriyamn
bahasi shama menen 365 million dollar bolip tabiladi (AQSH dollar1). Bunday
eksperimentlerdi oOtkeriwdin aldinda usinday aqsha qarjilarinin jumsaliwi menen
amelge asatugin tdjiriybelerdin barisinda kutilip atirgan natiyjelerdin alimwinin
mumbkinshiligi birinshi gezekte kompyuterlik modellestiriwdin jardeminde ayqin turde
korsetiledi. Usinini natiyjesinde gana mamleket yamasa basqa da shélkemler tarepinen
agsha ham basqa da materialliq qarjilar bolip shigarilada.

Joqarida keltirilgen misaldan agsha qarjilari yamasa eksperimentalliq bazalar
bolmagan jagdaylarda kompyuterlik modellerdi paydalanmiwdin dhmiyetli ekenligin
kérsetedi.

Ekinshi tdrepten kompyuterlik modellerdi duziwdin barisinda fizikaliq qubilisti
teren uyreniw mumkinshiligi payda boladi. T4jiriybeler modellerdi duziwdin barisinda
almatugin natiyjelerdi fizikaliq tdjiriybelerde baqlanatugin natiyjelerge mumkin
bolganinsha jagqinlatiw mashgqalas1 tuwiladi. Bul jagday 6z gezeginde izertlenetugin
qubilistin manisin teren tyreniwge alip keledi.

Qaraqalpaq mamleketlik universitetinin fizika kafedrasinda kop jillar dawaminda
Otkerilgen kompyuterlik modellestiriw jumislar1 képlegen fizikaliq qubilislard: teren
uyreniwge alip keldi. Sonday qubilislardin qatarina haqiyqiy ham ideal gazlerdegi
processlerdi, qatti denelerdin jilliliq gasiyetlerin, kvantliq mexanikanin bir 6lshemli
maselelerin sheshiwdi, rentgen nurlarimii ham elektronlardi kristalliq denelerdegi
difrakciyasin korsetiwge boladi.

Bul jumista rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi kompyuterlik modellestiriw, bul

tarawdagi orin algan kemshilikler hdm perspektivalar izertlendi.
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Pitkeriw gdnigelik jumisimin aktualligr tomendegilerden ibarat: Qatt1 denelerdin
barliq fizikaliq gasiyetleri zattin strukturalig-fazaliq xali menen baylanish. Usi jagdayga
baylanish jana funkcionalliq gdsiyetlerge iye bolgan materiallardi izertlewshilerdin
aldinda turgan dhmiyetli maselelerdin biri strukturaliq-fazaliq hallardi izertlew bolip
tabiladi. Bunday izertlew jumislarindag tiykarg: usillardii qatarina birinshi gezekte
rentgenstrukturaliq tallaw kiredi (rentgen difraktometriyasi, rentgenografiya). Bul usil
basqa difrakciyaliq usillardin ishinde (elektronografiya, neytronlardi, gamma-
kvantlardin difrakciyas1) bir qatar artigmashliqqa da, bir qatar kemshiliklerge de iye.
Bul artigmashliqlar da, kemshilikler de rentgen nurlarimin zatlar menen
tasirlesiwlerinin tabiyatina baylanisli kelip shigadi. Usinit menen bir qatarda rentgen
difraktometriyasinin  natiyjelerinin rentgen nurlarmmn zatlardin atomlart1 ham
molekulalari, olardin kenisliktegi jaylasiwlari menen tigi1z baylanish ekenligin atap

Otemiz.

I bap. Rentgen nurlarinin kristalliq denelerdegi

difrakciyasinin fizikaliq tiykarlari

1-§. Bir qatar uliwmaliq magliwmatlar

Kristallar rentgenografiyanin tiykargi madselesi rentgen nurlarmim kristalliq
denelerdegi difrakciyasinin jardeminde strukturaliq tallawdin tiykargi maselesin
sheshiw bolip tabiladi [4-10]. Rentgenografiyaliq usillar menen kristallardin atomlig-
kristallig, substrukturasin aniglaw madselesi menen rentgenstrukturaliq tallaw
shugillanadi. Al strukturaliq analizdin fizikaliq tiykar1 bolsa kristaldiry, amorf denenin,
suyiqligtii, ham zattin basqa da kondensaciyalangan hallarindag: zathq obekttin
(atomlar menen molekulalardifl) mikrobdlistiriliwinin belgisiz bolgan funkciyasin,
olardin jaylasiwindagi simmetriyani, kristalliq pdanjerenin parametrlerin, fazalq
quramdi hdm sogan usagan jagdaylard: eksperimentalliq jollar menen aniglaw bolip

tabiladi. Kristallardag1 rentgen nurlarimin shashirawi mikrotarqaliwdin Fure-analizinin
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duziliwine alip keledi. Keri matematikaliq operaciya bolgan Fure-sintezdin jdrdeminde
izlenip atirgan mikrotarqaliw funkciyasin tabtw miamkin.

Rentgenstrukturaliq analizdin jdrdeminde tomendegilerdi aniqlaw mumkin:

a) kristaldin atomlig-molekulaliq qurilisinin dawirli sistemasin, onit noqatliq ham
translyaciyaliq simmetriyasin, elementar qutidagi atomlar menen molekulalardin
koordinatalarin;

b) kristallardag: defektlerdi - nol Odlshemli — noqatliq defektler ham olardin
koncentraciyasy, bir Olshemli dislokaciyalar (suwreti ham koncentraciyasi),
dislokaciyalar atirapindagi kernewler maydani defekti (dinamikaliq ham statikaliq), eki
Olshemli defektler - jaylasiwlar defektleri menen kristalliq bloklar, egizler arasindag:
shegaralar, jaylastirnw defektlerinin koncentraciyalari), tsh O6lshemli defektlerdi
(polikristalliq denelerdegi danesheler arasindag1 shegaralar, bul shegaralardin sirtqi
mexanikaliq tasirlerdegi jilistwlar1 hdm basqalar);

v) amorf deneler menen suyiqliglardag: jaqin araliqlarda orin alatugin tartipler;

g) gaz molekulalarinin qurilisy;

d) zatlardin fazaliq qurama.

Internet tarmagindag Vikipediya universalliq enciklopediyasinda
rentgenstrukturaliq analiz haqqinda tomendegidey magliwmatlar keltirilgen:

Rentgenstrukturaliq analiz (rentgendifrakciyaliq analiz) - zatlardin qurilisin
izertlewdin difrakciyaliq usillarininl biri. Bul usildin tiykarinda rentgen nurlarimin tsh
Olshemli kristalliq panjeredegi difrakciya qubailisi jatada.

Kristallardag: rentgen nurlarimin difrakciyas:t qubilist Laue tarepinen ashildi, bul
qubilisqa teoriyaliq tiykard: Vulf-Breggler berdi (Vulf-Bregg sharti) [11]. Olar haqqinda
tdmendegidey magliwmatlardi beriw mtumkin:

Ser Uilyam Genri Bregg (ingliz tilinde Sir William Henry Bragg; 1862-jil1 2-iyul kini
Uigton qalasinda tuwilgan ham 1942-jii 12-mart kini London galasinda qaytis bolgan
Angliya fizigi, 1915-jil1 kristallardi rentgen nurlarimin jardeminde izertlewdegi
xizmetleri ushin fizika boyisha Nobel siyligin aliwga miyasar bold: (balas1 U.L.Bregg

penen birge) [24].
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Ser Uilyam Lorens Bregg (ingliz tilinde Sir William Lawrence Bragg, 1980-jil 31-
mart kuni tuwilgan ham 1971-jil1 1-iyul kuni qaytis bolgan avstraliyal fizik, 1915-jil1
kristallard1 rentgen nurlarimini jdrdeminde izertlewdegi xizmetleri ushin dkesi Uilyam
Genri Bregg penen birge fizika boyinsha Nobel siyligin aliwga miyasar bold: (Nobel
styligin 25 jasinda algan). Siyliqtin barliq tariyxinlagi en jas lauraet. 1937-1938 jillar:
Ullibritaniyaninn milliy fizikaliq laboratoriyasin, bunnan keyin Kembridjda Kavendish
laboratoriyasin basqargan. Usi dairdin ishinde sol laboratoriyada 1953-jii Dj.Uotson,
F.Krik hdm R.Franklin tarepinen DNK moleulalarimin strukturasi ashild: [25].

Zatlardii qurilisin izertlew usili sipatinda rentgenstrukturaliq analiz Debay (Peter
Debye) ham SHerer (Paul Scherrer) tarepinen islep shigild: [12].

Usil zatlardin atomliq qurilisin anmigqlawga mumkinshilik beredi ham ol 6z ishine
elementar qutinin simmetriyasinin  kenisliktegi toparin, onin O6lshemleri menen
formasin, sonit menen birge kristaldin simmetriyasinin toparin aniqlaydai.

Rentgenstrukturaliq analiz dpiwayiligt ham salistirmali arzanga tasetuginligina
baylanish us1 kiinlerge shekem zatlardin qurilisin aniglaytugin enn kop tarqalgan usil
bolip tabilada.

Usildin (rentgenstrukturaliq analizdin) tarleri:

Laue usili monokristallar ushin qollaniladi. Izertlenetugin kristalliq tulgi rentgen
nurlariin tuzliksiz spektrinin jinishke dastesi menen nurlandiriladi, daste menen
kristall arasindag1 bagit 6zgermeydi. Difrakciyaga ushiragan nurlamiwdin muyeshlik
tarqaliw1 ayirim difrakciyaliq daqlar turine iye (lauegramma).

Rentgengoniometriya (rentgen nurlarimin jardeminde kristallardin qurilisina
baylanish bolgan muyeshlerdinn manislerin 6lshew).

Debay-SHerrer usili polikristallardi hdm olardii aralaspalarin izertlew ushin
gollaniladi. Kristalga kelip tasiwshi monoxromat rentgen nurlarmin bagitina
salistirganda tulgidegi kristallardin tartipsiz (xaotikaliq) jaylasiwlar1 difrakciyaga
ushiragan nurlard: kosheri tlgige kelip tusiwshi rentgen nurlari dastesi bolgan
kaossialliq konuslardin semeystvosina aylandiradi. Olardin rentgenogramalardag:

(fotoplenkadag1 yamasa debaegrammadagi) sawreti koncentrlik saqiynalar tturinde
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payda bolip, olardin intensivlikleri izertlenip atirgan zatltii qurami haqqinda

magliwmatlard: beredi.

2-§. Kristaldag1 rentgen nurlarinin shashirawi. Lauenin interferenciyaliq

funkciyasi

Maselenin qoyiliwi.  Atomlar gruppasindag:r shashirawdii natiyjesinde
interferenciyaliq effekt hdm strukturaliq amplituda tuasinigi kirgizilgennen keyin
elementar qutilardii jiynag: sipatinda qaralatugin kristaldagir shashiraw maselesine
o0tiw magqgsetke muwapiq boladi. Bunday madseleni sheshiwdin natiyjesinde
difrakciyaliqg maksimumlardin payda boliwinin shartlerin garezsiz tarde aliw ham keri
kenisliktin gasiyetleri haqqindag: maghiwmatlardin toliq sistemasin aliw mumkin.

En daslepki boljaw kishi kristal tarepinen shashiratiw termini menen anlatilad:.
Onin manisi tdmendegilerden ibarat:

kristal jetilisken dawirli strukturaga iye bolads;

kristal kishi 0lshemlerge iye, yagniy jutilidi esapga almawga bolads;

baglaw noqgatina shekemgi qashiqligqa salistirganda kristal kishi 6lshemlerge iye

(tegis tolqin, uzaqtagr maydanda registraciyalaw).

/ 1-suwret.

‘r Geometriyaliq dlshemleri kishi bolgan

kristaldag: shashiraw maselesin sheshiw

ushin paydalanilatugin sxema.

b
v
-

~

L,

Analitikaliq formani dpiwayilastinw ushin kristald: parallelepiped formasina iye
hdm oni gabirgalart1 panjere kosherlerine parallel dep esaplaymiz (1-sawret).
Kristaldinn élshemleri L1 = Mia, L2 = Mz2b, Ls = Mss bolsin. Bunday jagdayda elementar
qutilardin uliwmaliq sam1 M = MiM:Ms ke tenn boladi. Kristaldagr qutilardin
numeraciyasin m, n, p putin sanlarinii jairdeminde belgileymiz. Elementar qut1 N dana

18



atomga iye bolsin. Qutinin koordinatalarinin basi rmnp §a sdykes keledi dep esaplaymiz.
Qutinin ishi j- atom r = rmnp + 17 koordinatasina iye. Kristaldagi atomlardin uliwmaliq
sani NxM = MiM:2Ms shamasina ten boladi [4].

Indekslerdin manisleri
m=0,1,2,..,M-1,
n=0,1,2,.,M-1,
p=0,1,2, .., Ms-1,
ji=1,2, .., N.

Maseleni sheshiwdin sxemas: témendegilerden ibarat:

Nomeri [[mnp]] bolgan qutidagi j-atom tarepinen k — ko = g tolqin vektor1 bagitinda
shashiragan tolqinnin amplitudasin joqarida qabil etilgen belgilewler ham kristaldin
koordinatalar bas1 arasindagi fazalar ayirmasin esapga aliw menen jaziw mumkin:

Emnp,j = Eof;€*™9 = E e?™rmuwd f,o 2779

Bunnan keyin kristaldag: barliq atomlar ham tért indeks boyinsha summalaw kerek

boladi:

N
Ek — Ee Z Z Z eiZn'rmnpgfieiZn'rjg_

Summalaw belgilerin ayirgannan keyin mina anlatpaga iye bolamiz:

M;—1My—1 M3—1

Ek—E Z Z Z lzn’"mnngf ertr]g

Song1 summanin ("j" boyinsha alinatugin summanin) strukturaliq amplituda ushin
jogarida alingan anlatpaga saykes keletuginligi kérinip tur. Biraq g vektorinin keri
kenisliktegi nogattii koordinatasi sipatinda aniqlangan ekenligin este saqlaw kerek. Al
g min keri panjerenin radius-vektor: boliwi1 kerek degen shartti méseleni sheshiwdin tap

usi1 etapinda qoymaymiz. Bizge hazirshe "difrakciya terilemesi belgili emes".

Biz endi qisqasha turdegi

anlatpasin jazamiz. Bul anlatpadag:

M;—1My—1 M3—1

m=0 n=0 p=0
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funkciyasin Lauenin interferenciyaliq funkciyasi dep ataymiz.
Eksponentalardin korsetkishlerinin skalyar kdbeymeleri jaziladi. Vektorlar minaday
targe iye boladu:
g =ua* +nb* +vc’,
T'mnp = Ma + nb + pc.
Bul anlatpadagi p, n, v shamalar: putin ham bélshek manislerge iye bola aladi. Skalyar
kébeymeler ushin mina anlatpalard: alamiz:
9Tmnp = MU +nn + pv,
grj = xju+yn + zv.

Natiyjede

N
F(unv) = Z fie[iZn'(xj,u+yjn+zjv)]’
=0

M;—1My—1 M3—1

b = Z Z Z e[iZTt(m,u+m]+pv)]
m=0

=0 n=0 p=0
anlatpalarina iye bolamiz. Intensivlikke 6tiwde
c
8w

C
|Ex|?> = — EZ|F (unv)|?|® (unv)|?

Jk o

yamasa
Jie = JeIF (unv) 12| (unv)|?
formulasin alamiz. Bul formuladag:
D (unv)|? = @ (unv)®* (unv)
kébeymesi intensivliktin interferenciyaliq faktor: dep ataladi. y, 1, v indeksleri

ozgergendegi bul faktordin 6zgerisleri shashirawdin saylap aliwshiligin, yagniy

interferenciya maksimumlarinin payda boliw shdrtlerin aniqlayda.
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2-stuwret. '1 1 25 ’-
Bir 6lshemli tarqaliwdagt 1 20
interferenciyaliq funkciyanin
-l 15
maksimumlar1 menen
. - | 10
minimumlari.
- 15
T}
T L)
-1 0 1
Indeksler boyinsha
My-1 My—-1 Mz—1
P = Z e(iZn'm,u) Z e(iZn'mn) Z e(iZn'mv)
m=0 n=0 p=0

tarindegi tishlik summani kobeytiwshilerine boliwdinn mumkin ekenligi korinip tur.
YAgniy

@12 = @, (W? - [P(M? - |23 (0) %
Bir 6lshemli fragmentti
My-1

(Dl(ﬂ) = Z eiZn'm,u =1+ eizn',u + ez-iZn',u 4ot e(Ml—l)iZn',u
m=0
tarindegi progressiya sipatinda qaraymiz. Bunday progressiyaninn summast
Mqi2mp __
et 1
@, (u) = —eizﬂﬂ ]

formulasinin jardeminde esaplanadi. Endi interferenciyaliq faktord: sinus funkciyasinin
kvadrat1 tarinde alamiz:

sin?(mMu)

(Dl . (Dik = 2—
sin?(mu)

Interferenciyaliq funkciyanini gasiyetleri 2-suwrette ayqinlasadi. Bul shamamini barliq

1 2 M-1

- Ml ) Ml ) vy Ml

U

manislerinde nolge aylanatuginlig: kérinip tur. p=1, 2, 3,... pttin manislerinde nolge
alimi da, bdlimi de aylanad: ham natiyjede aniq emeslik payda bolad:.

Lopital qagiydasi boyinsha differenciallagannan keyin p dinn qdlegen putin manisi
ushin
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2

sin?(mMu)
b et LA VE:

sin®(mp)

anlatpasin alamiz.
Demek bir 6lshemli tarqaliw stwrette korsetilgenindey bas maksimumlarga, noller
sistemasina hdam qosimsha maksimumlarga iye bolad1 eken. Maksimumlardin
biyikliklerinin gatnaslari: bas maksimum - 100, birinshi qosimsha - 4.5, ekinshi
gosimsha - 1.6 ham tag1 basqalar. Funkciyanin nolleri 1/M parametrinin jairdeminde
aniglanadi. Basqa s6z benen aytqanda maksimummnin kenligi us1 kdsher bagitindag:
elementar qutilar sanina géarezli eken. Ush 6lshemli tariyiplegende bas
maksimumlardin orinlart p = h, n =Xk, v =1shdrtlerinin orinlaniwin talap eted.i.

|®(hkD)|? = ME - MZ - M2.
Bunday jagdayda ayqin difrakciyaliq maksimumnin intensivligi ushin uliwmaliq
anlatpa

Ji(hkl) = J.M?|F (hkD)|?
tarine iye boladi. Natiyjede biz zarurli bolgan natiyjege iye bolamiz: haqiyqatinda biz
qarap shiqgan jagdayda h, k, 1 shamalar1 patin manislerge iye bolganda k — ko = g(hkl)
tenlemesine qaytip kelemiz. Bul jagdayda tolqinliq sanlar kenisliginde bas
maksimumlar ushin noqatlar sistemas1 payda boladi. Bul noqatlar sistemasi keri

panjereni payda etedi.
3-§. Keri panjerenin tuyinlerinin formasi ham élshemleri

Biz qarap atirgan kristall ushin interferenciyaliq funkciyanmin tarqaliwi sxema
tarinde 3-sawrette keltirilgen. Keri panjereninn har bir koordinata kdésheri bagitindag:
tayinlerdin (bas maksimumlardin) sizigh Olshemleri kristaldii usi bagittagr 6lshemli
(qutilar san1) menen aniglanadi. 2-suwrette korinip turganinday, sinc funkciyanin
grafiginde minimumnan minimumga shekemgi qashiqliq salistirmal: birliklerde 2/M:
ge ten. Keri kenisliktin masshtabinda dx* = a-2/Mi. Bunday jagdayda keri panjerenin
tayininin kélemi

V* = 8a*b*c*/(Mi1M2Ms)
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shamasina tenn ham difrakciya processinde qatnasatugin kristalliq obekttin kdlemi
V=abc(MiM:Ms) menen keri gatnas arqali baylanisqan.

Sanliq bahalawdi keltiremiz (san manisin aniqlaymiz). Kub tdrizli formaga iye
kristalliq tlgige iyemiz dep esaplayiq. Kubtin gabirgasimin uzinligi L1 = 0.1 mm = 10
sm bolsin. Elementar qut1 ushin a =10 A = 107 sm; qutilar san1 M1 = Li/a = 10 keri
panjere tuyininin kenligi dx* = 2:10°¢ 1/A; muis anodtin Ka-nurlaniw1 paydalanilatugin
bolsin A =1.54 A, |kl = 0.65 1/A. 3-s1zilma boyinsha k vektor1 bagitindagi, difrakciyaliq
maksimumnin kenligi

00 = 0x*/1k| = 3,08:10° radian = 0, 2 muyeshlik sekunda

shamasina ten bolad..

\I\Y* 3-sawret.
N ANEE N " Keri panjerenin kesimindegi
— h N . . . ’
K, N interferenciyaliq funkciyanin
L
oto\ [e o . tarqgaliw1: noqatlar bas
B 7 maksimumlardin poziciyalarina,
e o o| —» siziglar "funkciyanin nollerine"
*
000 100 200 300 "

saykes keledi.
Biz sinc funkciyas1 hagqinda qisqasha magliwmatlardi keltiremiz. Matematikada

aniglama boyinsha

sin(nx)_
sinec(x) ={" 1 ¥ # 0.
0;:x =0.

Fraungofer difrakciyasinii uliwmaliq principlerine sdykes interferenciyaliq
funkciyalardin qasiyetlerin izbe-iz tallaw keri panjerenin qutisimin ishindegi
intensivliktin tarqaliwinin "substrukturasin” toliq tariyiplewdi tamiyinleydi. Fizikaliq
optikamii terminlerinde F funkciyas: keri kenislikte amiqlangan hdm har bir tayin
(maksimum) kristalliq obekttin sirtq1 formasinin fure-obrazi sipatinda tariyiplenedi. Us1

jerde tasiniklerdin boliniwine jane de bir ret itibar beremiz:
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1) keri kenisliktin metrikas: birinshi gezekte formal turdegi matematikaliq problema
bolip tabilad;

2) keri panjere ham interferenciyaliq funkciyamin tari — bul ayqn fizikaliq
eksperimenttin obrazliq korinisi bolip tabiladi; bul jerde konfiguraciyaga difrakciyaga
qatnasatugin kristaldin dlshemleri, tolqin wuzinligl, eksperimentalllq sxemanin
geometriyasi tasir etedi.

Tap usinday koz-qarasta ken tarqalgan "keri panjere "F>-dene" sipatinda"” termininin
manisi tusinikli boladi. Interferenciyaliq faktordin tarqaliwi ayqin eksperimenttegi
difrakciyaliq maksimumnii profili menen piklik intensivligine tiykargi shartlerdi
goyadi. Joqarida keltirilgen misalda reflekstin jayihiwi dim kishi edi. Biraq fizikaliq
materialtaniwdin  6zine tan situaciyalarinda (nanokristallar, kristalliq bettegi eki
Olshemli gatlamlar, har qiyli dispersiyaliq quymalar, turaqli magnitlerdin strukturalar:
hadm basqalar) difrakciyaliq eksperimnetlerdin o6zgeshelikleri keri panjerenin ayqin

anizotropliq formasi tarepinen qadagalanad.
4-§. Fure qatarina jayiw ham strukturaliq analizdin principleri

Elektronliq tigizliqtin ash o6lshemli qatari. Kristallardin atomliq strukturasin
aniqlaw (rasshifrovkasi) kristald:r elektronliq tigizhiqtin uzliksiz tardegi dawirli
tarqaliw1 dep gqarawga tiykarlanadi. Atom yadrolarin esapqga aliwdi talap etpeytugin
bul fizikaliq model elektromagnit tolqinlarinin qatt: denelerdegi serpimli shashirawinin
haqiyqiy xarakteristikalarina tiykarlangan.

Maseleni qoytwdi strukturaliq amplitudanin

F(g) = j p(F)eZ D gy
%4

tarindegi qisqasha jaziliwinan baslaymiz. Bul anilatpa tegis tolqinnin shashiraw1
hagqindag: (Fraungofer jaqinlastwindagi) optikaliqg masele ushin arnalgan anlatpan:
atom ham molekula ushin paydalaniwga boladi. Biz qarap atirgan jagdayda

shashiratiw subekti kristaldin elementar qutisi bolip esaplanada.
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Faza ushin eksponentanin korsetkishindegi skalyar kobeyme tarindegi anlatpaga
Otemiz:
g =ha" + kb + Ic",
r=xa+yb+ zc.

Bul anlatpalarda h, k, | arqali berilgen shagilistw ushin putin sanlar belgilengen. x, u, z

koordinatalar1 0 den 1 ge shekemgi manislerdi qabil etedi.

X1 Y1 Zy

X =, = —, = —
lal’ 7 7 b el

anlatpasinda x,, y;, z; shamalar1 arqali noqgattin angstremlerdegi koordinatalar:

belgilengen. Us1 aytilganlardi esapqga alip mina anlatpani jaziw mumkin:

Cc

j p(x’ v, Z)ei211'(hx+ky+lz)dxldy1 le —
0

O\G‘

F(hkl) = Oj

Cc

a b
= VO j j jp(x’y’ Z)eiZTL'(hx+ky+lZ)dxdde.
00O

Endi p(xyz) funkciyasimn gasiyetlerin keltirip shigaramiz. Elektronliq tigizliqtin
tarqaliw1 Dirixle shartlerin qanaatlandirad:: funkciya tzliksiz, barliq tsh 6lshem
boyinsha dawirli, hdr bir x, y, z noqatlarinda tuwindiga iye. Usigan saykes elektronliq

tig1zliq funkciyasin Fure gatarina jaytw mumkin degen s6z:

o oo oo

p(xyz) — Z Z Z qure—iZn'(px+qy+rz)_

—00 —00 —O00

Biz apiwayiliq ushin Fure gatarinin eksponencialliq formasin jazdiq. Bul anlatpada
Kyqr = Apgr — 1Bpqr koefficientleri tek p, g, 7 shamalarian garezli bolgan kompleksli
shamalar bolip tabilad:.

Bir 6lshemli jagday ushin matematikadan magliwmatlar:

1. Fure qatarin ddette bilayinsha jazadu:

fx)=aqy+ i [an cos (27m Z) + b, sin (Znng)].

2. Us1 qatardin orayliq simmetriyaga iye bolgan jagdaylar ushin jaziliwi:

fx) = i [An cos (ZRnZ) + B, sin (21m Z)]

n=1
3. Jaziwdim "kosinushq" formast:
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flx) = Z C, cos (2nn§ — qon) ,

x
fx)=0Cy+ Z 2C,, cos (ZRnE - qon).
n=1
4. Jazihwdin eksponencialliq formast:
. X
f(x) — Z Kne—lZn'nE.

Jaziwdin alternativlik formalarindagi koefficientler arasindag: baylanislar:

K, = Che n = A, +iB,,

a

An=An ="
b

B, =B_, =7”,
a b
Kn=7n+17n.

Bunnan keyin Fure koefficientleri hagqindagi maseleni sheshiwdin tomendegidey
standart logikaliq sxemas: paydalaniladz:

1. p(xyz) qatarin F(hkl) integralliq formada koérsetemiz:

111
F(hkl) = Z Z Z j j j VOqure—i2n’(Px+qy+rz)ei21r(hx+ky+lz) dxdydz.
p q T 000

Bul anlatpada Vo arqali elementar qutinin kolemi belgilengen.

2. Endi

1 1

1
j e2ml(h=p)x] gy = j cos[2m(h — p)x] dx + ijsin[Zn(h —p)x]dx =
0 0 0

3 sin[2n(h —p)x]  [—cos[2n(h — p)x] 1
~ 2n(h—p) B ( 2n(h — p)x + 2n(h — p)x>'

tarindegi integrald: turlendiriwdi qaraymiz. h penen p putin manislerge iye bolganda
integral barha nolge ten. h = p bolgan jagdayda bolshektin alimi da, bolimi de nolge ten
boladi hdm payda bolgan anigsizliq @ = 1 tarinde ashiladi. Bul qatardin toliq

formasinda barqulla F(hkl) = V, Ky, ekenligin, yagniy ushlik summadan tek p =
h,q = k,r = [ shartin qanaatlandiratugin tek bir agza qaladu.

Demek qatardin koefficienti:
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F(hkl)
hkl = Vs

Qatardin nollik agzas1 ushin

F(000)
Vo

Kooo = Agoo = =p(x,y,2),

yagniy jayiwdin dawiri boyinsha funkciyanin ortasha manisine ten. Tuwri kelip

tasiwshi nurdin bagitindag: strukturaliq amplitudan jaziwdin basqa da turi bar:

N
F(000) =V, jﬂ p(xyz)dxdydz = Zzi.
=1
Natiyjede enl aqirg1 formulani alamiz:

1 o0} oo o0} '
p(xyz) = Z Z Z F(hkl)ei2m(hx+ky+iz)
0
h

1, T ogs . . / RT
[p(x,y,2)] = — lshem birligine itibar beremiz. Usigan baylanush qatardim alternativlik

formalarin paydalanmiw aqilga muwapiq keledi. Usinday magsette
F(hkl) = |F(hkl)|e'@nk

anlatpasinan paydalanamiz. Bul ailatpada

|F(hkD)| = \/FAZ(hkl) + F2(hkl),

. _ Fp(hkD)
g Apkr = FA(hkl)
Bul anlatpalarda
p(XYZ) = 7 Z Z Z F(hkl) cos[2n(hx + ky + 12) — app] -
0 h=—o00 k=—0o0 [=—00
(2)

p(XYZ) = Vio Z Z Z F,(hkl) cos[2m(hx + ky + 1z)]

h=—00 k=—00 =—00
— iFgsin[2n(hx + ky + 1z)].

Fure tolqinlarinin semeystvost ham kristaldin keri panjeresi. Keri panjerenin
simmetriya orayl. Alingan analitikaliq anlatpalard: keri panjereni ham difrakciyaliq
eksperimenttin 6zgesheliklerin fizikaliq jagtan traktovkalaw ushin juda paydal.

Birinshi gezekte kompleksli koefficientleri bar qatarga haqiyqiy shama - elektronliq
tigizligtin tarqaliwi p(xyz) jayiganligina ayrigsha itibar beremiz. Bul jagday tek

minaday shdrt orinlanganda gana orin aladi: qatardin har bir agzasina summaga
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kiretugin qatardini kompleksli tayinles agzasi tabiladi hdm bunday jagdayda qatardin
summast haqiyqly shamaga aylanadi. Usinday jollar menen Fure koefficientleri
arasindagi baylanis ornatiladz:

F(hkl) = F*(hk).
Demek

|F(hKD)| = |F(hkD)|,

a(hkl) = —a(hkl)
tenliklerine iye bolamiz. Bunnan keri panjerenin haqiyqiy obrazinin yamasa F2-denenin
(000) koordinata basinda inversiya orayina iye bolatuginligi kelip shigadi. Basqa s6z
benen aytqanda panjerenin eki tayini (h, k,1) hdm (h, k,I) birdey salmaqqa iye bolad1
degen séz. Difrakciyaga ushiragan tolqinnini intensivliginin F?> shamasina proporcional
ekenligin eske tusiremiz (yagniy I ~ F?). Demek rentgenogrammadagi difrakciyaliq
maksimumlardin jaylasiwlarinda ham intensivliklerinde inversiya orayinin bar ekenligi
tabilsa da, bul jagday kristaldin simmetriyasinin orayga qarata simmetriyali noqatliq
gruppaga jatatuginligin angartpaydi. Misali, noqatliq gruppast 2 bolgan kristall
ayrigsha kosher bagitinda suwretke alinganda rentgenogrammada refleksler 2-tartipli
simmetriya koésherinin bar boliwina sdykes jaylasadi. Eger kristaldi bursaq ham 2-
tartipli simmetriya kdsherin kelip tasiwshi rentgen nurina perpendikulyar etip
jaylastirsaq, onda rentgenogrammadag1 refdekslerdin jaylasiwlari aynaliq shagilistw
simmetriya tegisliginin bar ekenligin korsetedi. Bul "m" simmetriya 2-tartipli
simmetriya kdésherin keri panjerede barliq waqitta gatnasatugin simmetriya orayina
kébeytiwdin  saldarinan alinadi. Bul misaldan 2 gruppasimin kristallar1 da, m
gruppasmn  kristallar1 da = simmetriyast = boymnsha  2/m  gruppasmn
rentgenogrammasinday rentgenogrammalardi beretuginligr kelip shigadi. Bul
fenomendi adette "Fridel nizami1" dep ataydi.

Demek lauegrammalard: tusiriw kristaldin singoniyasi menen noqatliq gruppasin

"inversiya oray1 dalligine shekemgi dallikte" aniglaydi eken. Usigan baylanish
lauegrammalardagr daqlardin jaylasiwlarindagi simmetriyanm1  belgilew  ushin

adebiyatta "Laue klass1" termini paydalaniladi.
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Difrakciyanin keri maselesi haqqinda. Fure sintezi. (h,k,I) ham
(h,k,1) tayinleri elektronliq tigizligtii sinusoidalliq tolqnimii obrazi bolip tabiladi.

Eger (1)-formulani paydalanatugin bolsaq, onda mina anlatpani jaza alamiz:

[ee]

p(XYZ) = Vi Z Z F(hkO) cos[2m(hx + ky) — aprol +

0

h=—0o0 k=—o
1 (e} (e} (e}
+7 Z Z Z |F(hkl)| cos[2m(hx + ky + 1z) — apy].
0 h=—o0 k=—o0 [=—

Qatardin har bir agzasi argument hx + ky + lz = const argumentinin aniq bir
manisine sdykes keledi. Eger ayqin bolgan (xyz)nogati ushin qatarga jayiwdi
qaraytugin bolsaq, onda alingan anlatpa kristaldag1 (hkl) tayinlik tegisligine parallel
hdm (xyz) noqati arqali 6tiwshi tegislikti tariyipleydi. Bunday jagdayda hx + ky +
lz = const bolgan jagdayda p = const bolgan elektronlq tigizligtii manisinin
aniglanganligin esapga aliw kerek. Demek qatardin bir agzasina saykes keliwshi
tarqaliw elektronliq tigizhiqtin tegis, qozgalmaytugin (muzlatilgan) tolqimi eken:
tolqmnin orientaciyas1 (hkl) tegisligine tusirilgen normal vektorr menen berilgen;
sinusoidanii ddwiri d /n nen shagilisiw tartibi boyinsha aniglanada.

Bunnan keyin difrakciyaliq optikanin belgili natiyjesin itibarga alamiz:
shashiratiwshi oraylardin sinusoidaliq pdanjeresindegi difrakciyada tek 0, +1, -1
tartipindegi maksimumlar gana boladi. Bunday jagdayda tabiyiy tarde (hkl) ham (-h-k-
1) tayinlerinin har bir jub: tegis tolqmnlardin sinusoidaliq tarqaliwiniii birinshi (+,-)
tartipli difrakciyaliq maksimumlari dep qaraladi. Demek keri panjerenin har bir tayini
(tayinler jub1) Furenin ash élshemli gqatarinin bir garmonikasina saykes keledi eken.

Solay etip keri panjere berilgen kristaldin difrakciyaliq maksimumlarinin jiynag:
hadm Fure tolgqinlarinin semeystvosi haqqinda magliwmatlardi beredi degen s6z. Fure
tolginlarin summalaw jol1 menen shashiratiwshi materiyanin (elektronliq tigizliqtin)
tarqaliw1 haqqindag korgizbeli kdz-qaraslarga iye bola alamiz. Bunday jagdayda
tayinler sanin sheklew (qatar agzalarimin sanin sheklew) kézge korinetugin jaqtiliq

optikasindag1 suwret payda bolganda aperturan: kishireytken menen birdey kushke

iye.
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Joqgarida keltirilgen tallawlarda belgisiz kristalliq strukturani aniglaw proceduralar:
joninde dpiwayilasqan pikirlerdin payda boliwi mtimkin. Haqiyqatinda da elementar
qutinin berilgen (xyz) noqatindagi elektronliq tigizhiqtin haqiyqiy manisin tabiw ushin
eksperimentte "tek" qatardin koefficientlerinin (strukturaliq amplitudalardin) jetkilikli
mugdarinin manislerin amqlap, bunnan keyin zartrli bolgan summalawd: dmelge
asiriw kerek boladi. Bunnan keyin tap usinday summalaw elementar qutinini ishindegi
noqatlardin toliq seriyast ushin jurgiziledi. Alingan natiyjeler qutidagi elektronliq
tigizligtin izosiziglarin (tuyiq betlerdi) siziwga mumkinshilik beredi. Bunday betlerdin
oraylar1 qutidag: atomlardin oraylarimin poziciyalarina saykes keliwi kerek.

Amelde tap usinday jol (Fure sintezi) sezilerliktey darejede quramalasadi. Sebebi
jogarida aytilganinday, strukturaliq amplituda ushin fazanm anigqlaw madselesi kesent
bolip tabiladi. Usigan baylamish strukturaliq maseleni toliq sheshiw ushin quramali
eksperimentalliq hdm esaplaw sxemalar1 islep shigilgan. Biz endi eksperimentte
aniglaniw1 mumkin bolgan parametr — strukturaliq amplitudanin modulinin kvadratin

paydalaniwshi analitikaliq sxemada toqtap otemiz.
5-§. Patterson sintezi

Atomlar araliq vektorlar kenisligi. F? strukturaliq faktor ushin jazilgan

N

|F(g)|2 = F(g)F*(g) = Z Z fnfmeizn[(rn_rm)g]

n=1m=1

(3)
anlatpani toligiraq qarap 6temiz. Summalaw "m", "n" shamalarinan garezsiz. Bul
anlatpada strukturaliq faktordin koordinatalardan emes, al atomlar araliq vektorlardan
garezligi berilgen ekenligin angaramiz. Atomlar araliq vektorlardin qurawshilarin
arnawli kenislikte belgileymiz

Th — Tm = QUpy + bV + Cwpy, = au; + byj + cw;.
Bunday jagdayda strukturaliq faktordii modulinin kvadratin bilayinsha jaziwga

boladi:

M
|F(hkl)|2 — Z qieiZn'(huj+kvj+le)_
j=1
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Solay etip atomlar araliq vektorlar kenisligi kirgizildi. Bul kenislikte u, v, w noqatlarinda
jaylasgan "tayinler" bar ham olar q; = f, f;, salmagina iye boladi. Atomlar araliq
vektorlar uliwmaliq koordinatalar basinan tusiriledi ham olardi san1t M = N?
tenligininl jdrdeminde aniglanadi. Barliq tayinlerdin koordinata basinda atomlar araliq
vektordin nollik moduline ter keletuginligin esapqa alamiz hdm M = N2 — N terligine
iye bolamiz. 4-a-stiwrette tish noqattan turatugin predmet ushin bazi bir formalliq
duzilis korsetilgen. Natiyjenin koordinata basinda inversiya orayina iye noqatlardin
motivi bolatuginligi kérinip tur. Bunnan strukturaliq faktor ushin anillatpada tek
haqiyqiy qosiliwshilardin qalatuginligi korinip tur

M
|F(hkD)|? = Z g: cos[izm(hu; + kv; + lw))].
=1

Jaziwdin integralliq formasina 6tiw ushin strukturaliq faktor menen Fure tarlendiriwi
menen baylanisli bolgan P(uvw) funkciyasi kirgiziledi. Bunnan keyin minani jaziw

mumkin:

|F(hkl)|2= jP(uvw)ei2n(hu+kv+lw)d%vw_

Vo

P(uvw) funkciyast menen p(xyz) funkciyasi arasindagi baylanist: tabamiz:

F(hkl)F*(hkl) — jp(xlylzl)eiZn’(hxl+kyl+ZZI)dV'jp(xyz)eiZn'(hx+ky+lz)dV

Vo Vo

hdm x" = x +u,y] =y + v,z’ = z + w belgilewlerinen keyin

|F(hkD)|? = j j plxyz)p(x + w,y + v,z + w) dV ; e?rhutkvtio) gy -

anlatpasin alamiz. Bul jerde minaday integrallaw izbe-izligi saylap alingan: vektor
qurawshilar1 menen barliq qut: boyinsha jilistiriladi, al bunnan keyin vektordin

parametrleri 6zgertiledi. En aqirg: jaziw
P(uvw) = j pxyz)p(x+u,y+v,z+ w)dV

Vo

tarine iye boladu.
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Bul atomlar araliq funkciyanin turagli kobeytiwshi dalligindegi aniglamasi bolip
tabiladi. p(xyz) ham p(x + u,y + v,z + w) funkciyalar1 vektordin ushindagi elektronliq
tig1zliq bolip tabiladi.

P(uvw) shamasi Patterson funkciyasi dep ataladi haAm matematikadag:

avtokorrelyaciya funkciyasi terminine sdykes keledi (4-suwret).

q2q3 qlq3
a) ds

qqu ° qlqqu o qlqz

439, q4:9;
4-sawret. a) — Gish noqattan turatugin predmet; q; arqali noqatlardin jarqinhg:
belgilengen; b) — Patterson funkciyasinin konfiguraciyasi; q;q, arqal usi jagdaydag:

noqatlardin jarqinlig: belgilengen.

Atomlar araliq vektorlar funkciyasinin anlatpasin tap usinday etip keltirip shigariw @

Fure-turlendiriwi arqal1 6z-ara baylanistin formalliq analogiyasin sawlelendiredi:

D
F - p(xyz),
D
|F|? - P(uvw).
Bunday jagdayda analogiya boyinsha P(uvw) funkciyasin qatarga jayiw mamkin ham

tarlendiriwlerden keyin minaday anlatpa alinad:

(o) (o) (o)

1 .
P(uvw) = V Z Z |F(hkl)|Ze—12n(hu+kv+lw)_
0
h

Bul qatar fazaliq konstantalarsiz tek kosinuslar boyinsha summalawdi 6z ishine alad:.
Solay etip kvadratliq detektorlawga baylanisli baglanatugin difrakciyaliq stwret
predmettin fure-turlendiriwi emes, al predmettin avtokorrelyaciyasinin bazi bir
funkciyasina saykes keledi eken. Eger golografiya terminologiyasinan paydalansaq,

onda kristaldin strukturasin onin difrakciyaliq stwretinen payda etiw atomliq araliq
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vektorlar kenisligindegi predmettin quramalasqan obrazi sipatinda avtokorrelyaciya
funkciyasimin tarqaliwin beredi.

Bul tarqaliwdin ézgesheliklerin atap 6tiw mumkin:

1) funkciya haqiyquy;

2) qatardin koefficientleri haqiyqiy hdm on manislerge iye, yagniy qatarga jayiwdin
barliq garmonikalar: 6zinint dones uchastkalar1 menen koordinata basinan otedi;

3) P(uvw) tarqaliwi (xyz) siyaqli dawirlikke iye;

4) maksimumlar san1 N%- N qutidagi atomlardint saninan azmaz ulken;

5) har bir maksimumnin salmag1 atomliq nomerlerdin kébeymesi arqali aniqlanada:

ande{ww =ZnZm.
6) maksimumlar atomliq araliq vektorlar kenisliginin (uvw) noqatlarinda jaylasqan,
maksimumlar (xyz) shamasina salistirganda kdbirek jayilgan;
7) P funkciyanin maksimumlar1 koordinata basinda jaylasqan inversiya orayinda jup-
juptan baylanisgan.

Qatardin koefficientleri eksperimentte olshengen intensivliklerden tikkeley kelip
shigatugin  bolganligtan atomlar araliq funkciyam1 paydalaniw strukturaliq
rasshifrovkada belgili bir alga ilgerilewlerdi tamiyinley aladi. Bul P(uvw) targaliwinin
aldin ala strukturaliq modeldi duzbesten-aq esaplanatuginligin hdam qutidag:
atomlardin haqiyqiy konfiguraciyas: atomlar araliq funkciyanin quramali nagishlarinin
jardeminde korsetiletuginligin  bildiredi. Strukturaliq madseleni sheshiwdin bunnan
keyingi etapinda bir qatar quramali jagdaylar payda boladi — vektorliq sistemanin
simmetriyast 6z ishine "artiq" simmetriya oraym aladi, qutidagi atomlardin
jaylasiwlarindag1 haqiyqiy motivti ayirip aliw arnawh turdegi jaqinlasiwlard: talap
etedi h.tb. Biraq usinday jagdaylarga qaramastan bunday procedura haqiyqiy
procedura bolip tabiladi hdm laboratoriyalarda dameliy madseleler sheshilgende ken

tarde paydalaniladi.

6-§. Atom tarepinen rentgen nurlarinin shashiratiliwi. «<Atomliq

amplituda»
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Elektronliq tigizliq. Elektronnan atomga O&tkende shashiragan tolqinlardin
intensivliginin shashiraw muyeshinen garezligi ddewir quramalasadi. Polyarizaciyaliq
faktorga atommn har quyli bolimlerinde shashiragan tolqinlardinn interferenciyasinin
tasiri de qosiladi. Bunday jana baylanistin xarakterin amqlaw ushin quramali bolgan
sanliq esaplawlard:r jargiziwdin zarurligi joq. Uliwmaliq jagdaylar sapaliq tallaw
Otkergende de jetkilikli darejede ayqinlasad:.

Atomnin hdr qyli noqatlarinda jaylasqan eki elektronda bazi bir bagitta
shashiragan tolqinlar baglaw nogatina jetkende fazalar ayirmasina iye boladi. Sebebi
sol elektronlardan baglaw noqgatina shekemgi araliglar bir birine teri emes. Sonliqtan eki
elektronda shashiragan tolgqinlardin qosindi intensivligi atomdagi sol eki elektronnin
bir birine salistirgandag: jaylasiwlarinan ham shashiraw muyeshinen garezli boladi.
Bizdi intensivliktin bir zamatliq ménisi emes, al ortasha manisi qizigtiradi. Sonligtan
bizdi elektronlardin qanday da bir waqit momentindegi iyelegen orinlar1 bizin ushin
ahmiyetli emes. Al elektronlardin sheksiz kop traektoriyalarin qosqanda alinatugin
«elektronliq bult» bizin ushin kerek boladi. Solay etip biz atomnmi Z dana diskret
atomlarina emes, al shamasi eZ bolgan uzliksiz tarqalgan zaryadqa iye bolamiz.

Kvantliq mexanikanin koz-qaraslar: boymsha har bir elektron 6zinin ¥;(xyz) tolqin
funkciyasina iye boladi. Bul tolqin funkciyas: kenisliktegi zaryadtin statistikaliq

tarqaliwin beredi. Tolqin funkciyasin saykes tirde normirovkalaganda onin modulinin
2
kvadrati [1/)]- (xyz)] elektrond: atomnin ana yamasa mima noqatinda tabiwdin

itimalligin beredi. Atom boyinsha barliq elektronlardin tarqaliwinin qosindi funkciyasi
< 2 (4)
playz) = Z[l,bj (xy2)]

j=1
kélemnin bir birligindegi har qiyli noqatlardagi elektronlardin waqit boymsha ortasha
sanin aniqlaydi. Bul funkciyani «elektronliq tigizlig» dep ataydi.

Ayirim  elektronlardii tarqaliw funkciyast bolgan [y, (xyz)]zfunkciyasm juwiq

tardegi kvantmexanikaliq esaplawlar joli menen aniglawga boladi. Atomminn har quyli

gabiglarindag1 elektronlarga saykes keliwshi tarqaliw funkciyalarin qossaq, onda
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berilgen noqattan atomnin orayina shekemgi kélemdegi qosind: elektronliq tigizliqt:
aniqlaymiz.

Atom tarepinen rentgen nurlarinin shashiratiliwi. Atomda eki sheksiz kishi dV
kélemdi ayirip alamiz: birinshisi atomnifi orayinda (elektronliq tigizliq 1), ekinshisi
galegen nogqatta (elektronliq tigizliq ©2). Birinshi kolem idV, al ekinshisi :dV
elektronga iye bolada.

Rentgen nurlar1 shashiraganda birinshi kdlem kernewliginin amplitudas1 E,;p,dV,
al ekinshi kélem kernewliginin amplitudast E,;p,dV bolgan shashiragan tolqinlard:
payda etedi.

Ayirip alingan eki kélemler tarepinen hdr qiyh bagitlarda shashiratilgan rentgen

nurlarinin qosindisin tabamiz. Bul jagday 5-suwrette korsetilgen.

%
5-stwret.
R - Atomnn har qiyl noqatlarinda
o / E f N shashirawdin natiyjesinde fazalar
;édt/ i ayirmasinin payda boliwi.

Kelip tusiwshi nurlardin bagiti menen saykes keliwshi N; bagitinan baslaymiz. Bul
bagitta eki kolem arqaldi otiwshi tolqinlardin jurisler ayirmasi birdey, nurlaridin
fazalar1 birdey, al qosindi amplituda E,p;dV + E,p,dV qosindisina ten. Basqa
bagitlarda nurlar arasinda fazalar ayirmas: payda boladi hdm sogan saykes qosindi
nurdin amplitudast kemeyedi. {p muyeshinin shamasi gansha tlken bolgan sayin
fazalar ayirmasinin da shamasi tlkeyedi hdam sheksiz kishi eki kolem tdrepinen
shashiragan qosindi tolqinnin intensivligi de kishi bolad:.

Atommnin s1zigh 0lshemleri rentgen tolqinlarinin uzinligina barabar. Eger dVi ham
dV: kdélemleri bir birinen ulkenirek gashigligta alingan bolsa shashirawdin bazi bir
muyeshlerinde m den de ulken boliwy, al ayirim jagdaylarda hatte 2wt ge de jaqinlasiwi

mumkin. Bunday jagdayda qosindi amplitudanin madnisi tlkeye baslaydi. Biraq
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elektronliq tigizhqtin tarqaliwinin  uliwmaliq xarakterinen rentgen nurlarin
shashiratiwga tiykarmman atommnn orayliq bdliminde jaylasqan boélimlerdin
qatnasatuginligin kériwge boladi. Al atomnin orayliq bdliminde bolsa elektronliq
tigizliq en ulken maniske iye boladi. Rentgen nurlarin effektivli tirde shashiratugin
bunday bolimler bir birinen A ge salistirganda adewir kishi qashiqliqlarda jaylasadi. Bul
jagday shashiraw muyeshinin tlkeyiwi menen shashiragan tolqinlardinl intensivliginin
monotonl: turde kishireyiwin tamiyinleydi (6-7 suwretler).
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6-sawret. 7-sawret.
f=f (sin ﬁ) atomlig amplitudalar f=Ff (sin ﬁ) birlik atomliq amplitudalar
2 q amp 2 q amp
iymeklikleri. iymeklikleri.

Tap sol siyaqh tallawlar tiykarinda basqa da mnizamhqti -
shashiragan tolqinlardin intensivliginin tolqin uzinliginan garezligin aniglawga
mumkinshilik beredi.

5-stwretke qaytip kelemiz. Shashiraw muyeshininn manisi berilgen,
al rentgen nurlarinin tolgqin uzinhqlarin ézgermeli dep esaplaymiz. Tolqin uzmnhgimn
kemeyiwinin nurlar arasindagi fazalar ayirmasmmn ulkeyiwine alip keletuginligin
tasiniw quyin emes. Sonligtan 1- hdm 2-kélemlerdede shashiragan tolqinlardin
gosindisinin amplitudasinin shashiraw muyeshinin manisinin tlkeyiwi ham tolqin

uzinligimin kishireyiwi menen kishireyetuginligin kdremiz
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Atom boyinsha elektronlardin tigizhiginin satistikaliq tarqaliwin
esapqga alatugin sanliq esaplawlar joqarida keltirilgen tallawlardin duris ekenligin
tastiyiqlaydi. Atom tarepinen shashiratilgan tolqinmin qosindi amplitudas: E,;shashiraw
muyeshi {p ham 1/A shamalarinin monotonh tarde kishireyiwshi funkciyas: bolip

tabiladi. Bul esaplawlar 1 hdm 1/A shamalarin bir waqitta esapqa aliwshi funkcionalliq

sin®) . , e s .
- funkciyasimn beretuginligin dalilleydi.

garezlilikti
Atomliq amplituda. Kelip tusiwshi tolqinlar bagitinda atommnin

barliq uchastkalar: tarepinen shashiragan nurlari fazalar1 boyinsha birdey boladi

sind

E, = ZE,; shamasina ten. Basqa bagitlarda E, shamasimini madnisi kishi hdm

shamasinan garezli boladi. E; nin mdnisin berilgen ¥ hdm A shamalar1 ushin E, =

f (Siiﬁ) E,, tarinde jazamiz. 9 = 0 bolgan jagdayda f (g) funkciyasimii manisi Z ke
ten. Al muyeshtin basqa manislerinde Z ten kishi. Bul shamanin manisi berilgen bagitta
atom tdrepinen shashiratilgan tolqinmin amplitudasimin elektron tdrepinen
shashiratilgan tolqinnii amplitudasinan neshe ese ulken ekenligine tern hdm oni
atomliq shashiraw funkciyasi yamasa atomliq amplituda dep ataymuiz.

Usinday salistirmali shamalar atomlar, molekulalar ham kristallar
tarepinen rentgen nurlarinin shashiraw processlerin tiyrengende jiyi ushirasadi. Usigan
baylanish biz elektronliq birliklerde jazilgan shamalardi kirgizemiz. Bunday jagdayda
elektron tarepinen berilgen bagitta shashiratilgan tolqinnin amplitudasin birge ten dep

gabil etemiz (bunday jagdayda saykes intensivlikte birge tert boladi). Saykes

iymeklikler 4- hdm 5-sawretlerde keltirilgen.

7-§. Kishi kristallardagi rentgen nurlarimin difrakciyasi. Intensivliktin

strukturaliq faktor

Kristalliq panjerenin elementar qutisindagi atomlardin jiynagin bazi bir molekula dep
garawga bolad1. Kristaldan qiyalimizda ayirip alingan elementar quti rentgen nurlarin
barliq bagitta shashiratadi. Elementar qutida shashiragan nurlardin amplitudass,

baslangish fazas1 ham intensivlikleri molekulalar ushin alingan
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, 5
En = ellFm|=Eel FAZ+F§' ()

Fr (6)

tg apym = F_A’

2

2 7
Ly = Ielll'—"ml2 = (%) %P(ll))fz 7

formulalar boyinsha aniqlanadi. Bul formulalarda:
F,, molekula ushin shashirawdin strukturaliq faktor. f arqali (f; arqali -atom ushin)

atomliq faktor, al P(y) arqali polyarizaciyaliq faktor belgilengen.

—E2 IZ]‘,COS(S Zf]sm(S] ,

N

F, = Zf] cos 6;,
j=1
N

Fp = Zf] sin §;.
j=1

N
|E,|> = F} + FZ = IZf] cos §;
=1

+

+

N 2
ZESIH5] .
j=1

Biz garap atirgan jagdayda koordinata basi ornin panjerenin saykes ttyini iyeleydi. Al

koordinata bas1 bolsa atomlardin koordinatalarin, shashiragan tolqinlardin baslangish
fazalarin esaplaw ushin tiykar bolip tabiladi.
Ekinshi tarepten tutast menen alingan kristaldan alinatugin qosindi shashirawdin
effekti de jags1 belgili. Ayirim elementar qutilar tarepinen shashiragan tolqinlardin
interferenciyasinin natiyjesinde nurlar tek bazi bir bagitlarda gana tarqaladi. Bunday
bagitlarda nurlardin fazalarinin birdey boliw1 kerek. Qosindi nurdini amplitudasinin E,
amplitudalarinin dpiwayi arifmetikaliq qosindis1t ME,, kdbeymesine ten bolatuginlig:
tasinikli (M arqali kristaldagi elementar qutilardini san belgilengen). Solay etip

E, = ME,,, )

I, = M2, 9)
Bul formulalarda Ej arqal: kristalda shashiragan tolqinninn amplitudasy, al I arqali

intensivligi belgilengen.
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Strukturaliq faktor. Shashiragan tolqinlardin intensivliklerinint formulalarina qayta
keliw arqali difrakciyaga ushiragan nurlardin intensivligin elementar qutidag:

atomlardin koordinatalar1 arqali anlatiw mumkinshiligine iye bolamiz:

— 2 2 — e? 210 2 2 (10)
L, = IuM?|F(hkD)|* = s EP(ﬁ)M |F(hkD)|?.
Bul anlatpada
N 2
IFEDI = | " f; cos 2m(hy; + ey, + 1z)| +
=1
2 (11)

+

N
Z fjsin2m(hx; + ky; + lz;)| .
j=1

j=

(11)-anlatpadag: F(hkl) shamasin strukturaliq faktor dep ataydi. Bul faktordin san
manisi difrakciyaliq bagittagr bir elementar qutidan shashiragan tolginlardin
elektronliq birliklerdegi intensivligine ten.

Strukturaliq faktor atomhiq-kristalllq qurilistin = &ézgesheliklerine baylanish
difrakciyaga wushirigan tolqinlardii intensivliklerinin har qiyh bolatuginligin
tamiyinleydi. Strukturaliq faktor ushin jazilgan anlatpadagi argument hx; + ky; + lz;
tikkeley fizikaliq maniske iye: onin shamasi elementar qutidag: j-atom arqali 6tkerilgen
atomliq tordin us1 tordin betine perpendikulyar bagittagi awisiwina ten, al 2m (hx; +
ky; + lz;) bolsa joqaridagi awisiwdin saldarman payda bolgan usi atomliq torda
shashiragan nurdin baslangish fazasz.

Solay etip elementar qutidagi atomlardini jaylasiwlarin bile otirip qalegen hkl
shashirawinin intensivligin aniqlawga bolad: eken (hkl indeksleri kristallografiyaliq
tegislikler seriyasinin indeksleri yamasa Miller indeksleri dep atalada).

Izertlewshiler aldinda putkilley garama-qarst mazmundagr masele qoyiladr:
difrakciyaga wushiragan tolqinlardii intensivlikleri boyinsha elementar qutidag:
atomlardin koordinatalarin aniglaw kerek boladi. Bul masele rentgenstrukturaliq

analizdin tiykarg: mdselelerinin biri bolip esaplanadi.

8-§. Strukturaliq amplitudalar. Uhwmaliq formulalar
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Strukturaliq amplituda rentgen nurlarinin shashirawimin atomlardin bir birine
salistirgandag jaylasiwlarinan, olardin shashiratiwshiliq gasiyetlerinen hdm nurlardin
bagitinan garezlilikti arilatadz.
Strukturaliq amplituda tasinigi tutast menen alingan kristalga Otpesten burin
atomlardin shekli toparlarimin (molekula yamasa elementar quti atomlar)
shashiratiwin tallawdin barisinda kirgizildi. Ayirim alingan elementar qutiga qatnasi
boyinsha strukturaliq amplituda kompleksli shama turinde aniglanadi. Onit moduli
elektronliq birliklerdegi nurdin amplitudasina, al argumenti bul nurdin baslangish
fazasma ten.
Fizikaliq jaqtan bul jagday minalard: bildiredi: strukturaliq amplituda nurdin
amplitudasi menen baslangish fazasimini atomlardi xarakterleytugin parametrlerden
hdm nurdii bagitinan garezlikti anlatadi. Strukturaliq amplitudanin kompleksli
formas: eki funkcionalliq garezlilikti bolip kdrsetiwge mumkinshilik beredi: moduli
amplitudan, al argumenti baslangish fazani aniglaydi.
Kristalga qatnasi boyinsha strukturaliq amplituda difrakciyaga ushiragan nurlardin
intensivligin amiqlawshi faktorlardin biri gana bolip tabiladi. Sonhqtan shigilisiwdin
strukturaliq amplitudasin aniqlaw basqasharaq formada damelge asiriliwi kerek.
Qosimsha faktorlardan qutiliw ushin (integrallig, jutiliw, ekstinkciya faktorlari)
kristald1 sheksiz ulken, jutpaytugin ham ideal mozaykaliq dep esaplaymiz. Bunday
jagdayda  difrakciyallq  shartlerdi  qanaatlandirtwshi  (Vulf-Bregg  shartin
ganaatlandiriwshi) bagitta tarqaliwshi nurdii kompleksli amplitudas: tdmendegidey
targe iye boladu:

E(hkl) = E,;MF (hkl).
Demek

E(hkD) _ E(hkD) (12)

_ ie(hkl)
E M E M

F(hkl) =

SHagilistwdi strukturaliq amplitudasinin moduli sheksiz ulken, jutpaytugin, ideal
mozaykaliq kristalda difrakciyaga ushiragan nurdin amplitudasina tenr (bir elementar

qutiga tiyisli elektronliq birliklerdegi).
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Strukturaliq amplituda ushin uliwmaliq anlatpa (11)-ailatpa bolip tabiladi. Oni
bilayinsha koshirip jazamiz:

S o (13)

FUmD==§:ﬁem“Mﬂ*W“%)=§Zﬁewt

j=1 j=1
Bul algebraliq formulanin jardeminde strukturaliq amplituda atomliq amplitudalar
ham shashirattwshi atomlardi oraylarimin koordinatalari x; y; ham k; shamalari
menen baylanistiriladi. Bul koordinatalar a,b ham c¢ dawirlerinin (turaqhlarinin)
uleslerinde berilgen. Sonligtan

_ (14)
F(hkl) — j fjeLZn'(hxj+kyj+lzj) dv = j p(xyz)fjeie dv

vo vo

tarine enedi. Bul formulada strukturaliq faktor elektronliq tigizhigtin tarqaliwi menen
baylanisqan. Bul jerde 2m(hx; + ky; + lz;) argumentin adette O arqali anlatatuginimiz
kérinip tur.

Jogarida keltirilgen algebraliq formula atomlardin kristaldin qutisindag:
koordinatalari berilgen jagdaylar ushin strukturaliq faktordin méanislerin amiqlaw ushin
paydalanilatugin formulalar ekenligin atap 6temiz. Biz tiykarinan (13)- yamasa (14)-
tardegi formulalardan paydalanamiz.

Joqarida keltirilgen formulalarda eksponencialliq agzalar trigonometriyaliq
formada korsetiliwi mumkin. Bunday jagdayda kompleksli strukturaliq amplitudanin
haqiyqiy ham jormal boleklerin ayirip jazamiz:

F(hkD = ) fid+i ) B,
=1 =1

Bul anlatpada
Aj = cos2n(hx; + ky; + lz)),
B; = sin 2n(hxj + ky; + lzj).

Eger kristalda inversiya orayi bolsa (yamasa koordinatalar basi inversiya
oraylarinin birewinde jaylastirilgan bolsa), onda strukturaliq amplituda haqiyquy

maniske iye bolad1 ham
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N/2 N/2

FhkD) = ) fid; =2 ) fj cos 2m(hx; + ky; + zk;)
=1 =1

tarine enedi. Bul jagday tlken dhmiyetke iye. Bul dhmiyet esaplawlardin kéleminin eki
ese kemeyiwinde emes, al haqiyqiy F(hkl) shagilisiwlardag: daslepki fazani amqlaw
mashqalasin ansatlastiradi. Orayga qarata simmetriyali kristaldagi (eger simmetriya
oray1 koordinatalar basi sipatinda saylap alingan bolsa) qalegen difrakciyaga ushiragan
nur tek 0 ge yamasa 7 ge ten baslangish fazaga iye boladi. Eger F(hkl) > 0 bolsa, onda
baslangish faza nolge ten, al F (hkl) < 0 bolgan jagdayda baslangish faza m ge ten.
Berilgen struktura ushin strukturaliq amplitudani esaplaw tiykargi sonin menen birge
eri miynetti kop talap etetugin maselelerdin biri bolip tabiladi. Asirese elementar
qutidaglr atomlardin sani kép bolsa (misali organikaliq birikpelerde) strukturaliq
faktord: esaplaw ogada ulken kélemdegi esaplawlardin 6tkeriliwin talap etedi.

Misal retinde Ni(NCsHs),Cl, kristallin alip gqaraymiz. Bul kristaldin elementar
qutisinda 8 molekula, yagniy 376 atom jaylasqan boladi. Demek tek bir shagilisiw
(difrakciyaga ushiragan nur) ushin eksponencialliq funkciyamii 376 madnisin tabiw
kerek. Bunnan keyin bul shamalard: atomhiq faktorlardin maénislerine kobeytiw ham
alingan kobeymelerdi bir birine qosiw kerek. Bunday operaciyalar difrakciyaga

ushiragan nurlardin sanina baylanish juzlegen yamasa minlagan ret qaytalawga tuwri

keledi.

9-§. Simmetriyasinin kenisliktegi topar1 har qiyli bolgan kristallar

ushin strukturaliq amplitudanin formulalarin keltirip shigariw

Cimmetriya elementlerinin bar boliw1 ham panjerenin dpiway1 emesligi elementar
qutidag1 har qiyli atomlardin koordinatalar1 arasindag1 6z-ara baylanist1 tamiyinleydi.
Usinday 6z-ara baylanishigtini eri dpiway1 formasin oraylasqan panjereler beredi. Misali
kélemde oraylasqan panjerede barliq atomlar jup-juptan baylanisqan: eger bir atom

x;,yj, zjkoordinatalarina iye bolsa, onda koordinatalar1 x;'=x;+1/2,y;,'=y; +
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1/2,z;' =z;+1/2 bolgan tap sonday sorttagi atom soézsiz tabiladi (13-15)
formulalardagi saykes jup agzalard1 bir birine qosiw arqali minagan iye bolamiz:
fiExp|2mi(hx; + ky; + 1z))] + fiExp {zm [h(xj +1/2) + k(y; + %) +1(z; + 1/2)]} =
= fiExp[2mi(hx; + ky; + 1z)][1 + Expin(h + k + D] =
= 2f;Exp|2mi(hx; + ky; + lzj)]coszg(h +k+D.
Barliq formula tutasi menen
N

2
F(hkD) = 2c05* - (h+ k + D) ) fiExp[2mi(h; + ky; + 12))]

j=1
formulasina alip kelinedi.

Summa belgisinin aldinda turgan koefficient tek eki maniske iye bola aladi: eger
h+k+1=2n bolsa (n arqali puatin san belgilengen, 2n shamasi bolsa h+k +1
qgosindisinin tert)), onda F(hkl) =1. Eger h+k+1=2n+1 bolsa, onda F(hkl) = 0.
Demek rentgenogrammada payda bolgan reflekslerdin indeksleri ushin h+k +1
gosindist jup sanga tenn boliw1 kerek. Biz kélemde oraylasqan kristallar ushin belgili
bolgan séniw qagiydalarin aldiq degen soz.

Tap sonday jollar menen kenisliktegi simmetriyasinin toparlar1 basqa bolgan
kristallar ushin da strukturaliq faktorlardin manislerin ham séniw qagiydalarin keltirip
shigartwimiz mumkin. Joqarida keltirilgen misaldan elementar qutidag: barliq atomlar
boyinsha qosindilardi alip otirtwdin da kerek emes ekenligin kdrsetedi. Biraq biz
esaplawlardin kdlemin kishireytiwdi aldimizga magqset etip qoymaymaiz.

Simmetriya elementlerinin boliwina baylanish  formulalard: tarlendiriw.
Simmetriya elementlerinin qatnasiwi qosindinin agzalarinin sanin azaytip gana
goymay, apiwayilastirilgan formulalardin ttrlerin de 6zgertedi.

Birinshi misal retinde orayga qarata simmetriyas: bar strukturani qaraymiz: eger
koordinatalar basi simmetriya orayinda jaylastirilgan bolsa, onda strukturaliq
amplitudanin tek haqiyqiy bolegi gana (summadag kosinus funkciyas: bar agzalar
gana) qaladi. Basqa simmetriya elementleri de formulalardin bir qansha turlendiriliwin

tamiyinleydi [13].
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Eger kristalda Z kdsherine parallel bolgan ekinshi tartipli simmetriya kosheri bolsa
(yagniy 2 bolsa), onda koordinatalart x;,y;,z; ham —x;, —y;,z; bolgan atomlar jup-
juptan birigedi. Bul jagdaydan minagan iye bolamiz:

Exp[2mi(hx; + ky; + lz;)] + Exp[2mi(—hx; — ky; + 1z;)] =
= EXp(iZT[le) 2 cos 21T(hxj + kyj).
Demek bul jagdayda strukturaliq amplitudanin formulas:
2 (16)

2
F(hkD) =2 ) ficos2mi(ha; + ky;)Exp(i2niz)
=1

tarine enedi.

Bul formulani trigonometriyaliq formaga aylandirsaq, onda

N
2
F(hkl) = 2 ijcosZni(hxj + kyj) cos(anzj) +
=1
v 17)

2
+ 2i Z f,-cosZni(hxj + kyj) sin(anzj)
=1

formulasina iye bolamiz.
Joqarida aytilgan siyaqli Z késherine perpendikulyar bolgan simmetriya tegisligi m

strukturaliq amplituda formulasin

N

2
F(hkl) = 2 Z f; cos(2mlz;)Exp[2mi(hx; + ky;)]
=1

tarine endiredi. Bul formulani basqasha etip jazsaq, onda

N
2
F(hkl) = 2 Z f; cos(2mlz;) cos[2r(hx; + ky;)] +
=1
N

2
+Ziz f; cos(2mlz;) sin[2r(hx; + ky;)]
=1

]_
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formulasina iye bolamiz. Sebebi bul jagdayda x;, y;, z; ham x;, y;, —z; noqatlarinda
jaylasqan atomlar jup-juptan birlesedi.

Joqari tartiptegi simmetriya kdsherleri, vintlikkdsherler, jiljip shashiratiwshi simmetriya
tegislikleri bolgan jagdayda esaplawlar ddewir quramalasadi. Misali XY tegisligi arqali
otiwshi a jiljip shashiratiwshi simmetriya tegisligi koordinatalar x, y, z bolgan atomlar

menen koordinatalar1 x + %,y, —z bolgan atomlardi jup-juptan birlestiredi. Usinday

Ozgerislerge saykes agzalardi bir biri menen baylanistiriw joli menen biz témendegidey
formulalarga iye bolamiz:
Exp|2mi(hx; + ky; + lz;)| + Exp[2mi(hx; + h/2 + ky; — Iz;)] =
= Exp[2ni(hx; + ky; + lz;) |{Exp[2mi(lz; — h/4)]|} + Exp[2ni(h/4 - Iz)] =
= 2 cos 2m (1z; — h/4)Exp|2mi(hx; + ky; + 1z;)]
ham
N

F(hkD) =2 ) f; cos2m(lz; — h/4) Exp[2mi(hx; + ky; + h/4)] =
=

N
2
=2 Z f cos 2ne(lz; — h/4) cos 2m(hx; + ky; + h/4) +
j=1
N

2
+Ziz f; cos2n(lz; — h/4) sin 2n(hx; + ky; + h/4)
j=1

formulasin alamiz.

Vintlik kosherlerge ham jiljip shashiratiwshi simmetriya tegisliklerine juwap beretugin
formulalar sdykes simmetriya elementin tariyipleytugin soniw qagiydalarina da iye
boladi. Misali a jiljip shashiratiwshi simmetriya tegisligi bar jagdayga saykes keliwshi
en aqurgl formula boyinsha h = 2n — 1 bolgan jagdayda (yagniy h tii mdnisi taq san

bolsa) F(hk0) = 0. Bunnan

N
% ,
F(hk0) = 2 cosEhij Exp [i2m cos 2n(hx; + ky; + h/4)]
=1

Bul shama h tih manisi taq bolganda nolge aylanada.
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Simmetriya elementlerinin kombinaciyalari jane de formulalardin tarlerinin
Ozgerislerine alip keledi. Misal1 P2/m toparinda 2 kdsheri Z ke parallel, al m tegisligi

bolsa XY tegisliginde jatad1 dep esaplasaq, onda srukturaliq amplitudanii manisi

N

4
F(hkl) = Z f; cos 2ne(hx; + ky;) cos 2mlz;
=1

anlatpasin alamiz.

Pmmm topari formulalardi bunnan da beter dpiwayilastiradi. Bul jagdayda

N

8
F(hkl) =8 Z fj cos 2mhx; cos2mky; cos 2mlz; .
=1

Ctrukturaliq amplituda simmetriyanin P 2/m toparinda da, Pmmm toparinda da
haqiyqiy maniske iye boladi. Sebebi bunday kristallarda koordinatalar basi simmetriya
orayl menen bir noqatta jaylasqan.

Pnnn toparinda koordinata basi ekinshi tartipli tsh simmetriya kdsheri kesilisken
noqatta saylap alinadi. Bul jagday 6-suwrette korsetilgen. Esaplawlar natiyjesinde biz
bul jagdayda strukturaliq amplitudanin tdmendegidey kompleksli maniske iye

bolatuginligin kéremiz:

0 O 0 O |
0[O 570 F_T o
———
l_._gﬁ_ ...... g%_._‘
10 | O e ] !
Lo Ton o *0}— LR e
i i
e
0 o ol o TNNNPEY S E S S
_O O’ -O O’ l l l a)
S Y ‘O f+ -0
! ‘ ! ; ¢ o m' o
~ i i 1I o+ §-0 | ¥o)
3 ?-'-5—'-?-'-§-'-’ © o e
r‘. ; , , ol___lok-o
= =i —immf O+ O O b)
8-suwret.
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a). Simmetriyanin kenisliktegi topar1 Pnnn(D3,) (qatar san1 48-bolgan topar)
jagdaydagi elementar qut1 hdm simmetriya elementlerinin 6z-ara jaylasiwlari.
b). Simmetriyamn kenisliktegi topari Ima2 (CZ2) (qatar san1 46-bolgan topar)

jagdaydagi elementar qut1 hdm simmetriya elementlerinin 6z-ara jaylasiwlari.

o htk+l
F(hkl) = 8 cos ZETZ fj cos 2whx; cos2mky; cos 2mlz; +
=

N/8
., h+ kA . hy .
+i sin ZETZ fjsin2m (hxj — Z) sin2m (kyj
j=1

hy .
+ Z) sin 21le]- .

Tap usinday jagday inversiya orayina iye emes toparlarda da orin aladi. Misal1 Ima?2

([13], 216-261 betler) topar1 ushin (8-stwret)

h+k+1 h
F(hkl) = 8 cos?2m Z fj cos 2m (hx] )cosZn(ky] + ) cos 2mlz; +

N/8

h h
+ iz fjcos2m (hxj — Z) cos2m (kyj + Z) sin 2lz;

Simmetriyanin har bir kenisliktegi topar1 6zinin turlendirilgen formulasi menen
tariyiplenedi. Bul formula strukturaliq amplitudalard: esaplaganda adette tiykarg:
formula sipatinda xizmet etedi. Sdykes magliwmatlar rentgenstrukturaliq analiz
boyinsha spravochniklerde, rentgen kristallografiyas: boyinsha xaliq araliq kestelerde

keltirilgen. Adette bizdi quziqtiratugin formula

N/p N/p
F(hkl) = ijAj + iijBj
= =

tarine alip kelingen dep esaplanadi ham joqarida atap dtilgen ddebiyatlarda A menen B

shamalarinii manisleri beriledi. Misali Pnnn topar: ushin xaliq araliq kestelerde

h+k+1
A =8 cos?2m — cos 2mhx cos 2mky cos 2mlz,

h+k+1
B=8 COSZZTET sin 2mhx sin 2rky sin 2mlz,

al, Ima2 topari ushin

h+k+1 h h
A=8 COSZZTET cos 2m(hx — Z) cos2n(ky + Z) cos 2mhz,
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h+k+1 h h_
B=8 cosZZET cos 2m(hx — Z) cos 2m(ky + Z) sin 2rhz
formulalar berilgen.

Strukturaliq amplitudalard: esaplaw ushin qolaylastirilgan formulalardi ayirip algan
jagst. Haqiyqatinda da cos?2m % tipindegi kobeytiwshi rentgen nurlarin

shashiratiwga h + k + | = 2n — 1 shdrtin qanaatlandiratugin kristallografiyaliq

tegislikler semeystvolarinin qatnaspaytuginligin bildiredi. Al
cos 2m(hx — %) cos2m(ky + %) kébeytiwshisi bolsa h jup bolganda cos 2mhx cos 2rmky

kébeymesin beredi. Al h indeksinin manisi taq bolsa sin 2mhx sin 2mky kébeymesin

alamiz.
-© O- -© phid
O+ -G) O+ ) ‘ r‘
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9-stwret. Simmetriyamin kenisliktegi topari Pnma(D35) (qatar san1 46-bolgan topar)
jagdaydagi elementar qut1 hdm simmetriya elementlerinin 6z-ara jaylasiwlari.

En aqirinda Pnnn topari ushin tomendegidey qatnaslarga iye bolamiz:

h + k + | = 2n bolganda A = 8cos 2mhx cos 2mky cos 2mlz,
B =0.
h+k+1=2n—1Dbolganda A=0,
sin 2mhx sin 2mky sin 2mlz,

Simmetriyanin kenisliktegi Ima2 topari ushin tomendegidey magliwmatlarga iye

bolamiz:

h + k + | = 2nhamh = 2n bolganda A = 8 cos 2mhx cos 2mky cos 2mlz,
B = 8 cos 2mhx cos 2rmky sin 2mlz,

h + k + | = 2nhamh = 2n — 1 bolganda A = —8sin 2rhx sin 2mky cos 2mlz,
B = —8sin 2mhx sin 2rky sin 2mlz,
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h+k+1=2n—1Dbolganda A = 0hamB = 0.

10-§. Baz1 bir juwmaqlar

Biz joqarida rentgen nurlarmin kristalllq denelerdegi difrakciyasinin fizikaliq
tiykarlarin qaradiq. Bul qubilisti modellestiriw ushin tomendegidey ush jagdayd:
biliwdin ham us1 jagdaylar boyinsha barliq esaplaw jumislarin oOtkeriwdin shart
ekenligin kordik:

a) rentgen nurlarinin atomlardag: shashirawi — atomliq faktor;

b) rentgen nurlarinin elementar qutidag: shashiraw1 — strukturaliq faktor;

c¢) rentgen nurlarinin kristallardagr shashirawi - Lauenin interferenciyaliq
funkciyasi.

Ust jagdaylard: esapga algan halda biz joqarida rentgenstrukturaliq tallawdin
tiykarg: fizikaliq tiykarlar1 menen matematikaliq apparat: haqqinda gap ettik. Bul 6z
gezeginde rentgendifrakciyaliq siwretlerdi modellestiriwge toliq jardem beredi.

Biz rentgendifrakciyaliq suwretlerdi modellestiriw boyinsha ogada kop sanl

programmalardin bar ekenligin bilemiz. Olardin qatarina

SHELX (http://shelx.uni-ac.gwdg.de/SHELX/index.html),
Sir (http://wwwba.ic.cnr.it/content/sir2011-v10-available),

WinGX (http://www.chem.gla.ac.uk/~louis/software/wingx/),

Olex2 (http://www.olex2.org/),

Platon http://www.chem.gla.ac.uk/~louis/software/platon/,

Mercury http://www.ccdc.cam.ac.uk/products/mercury/ programmalari kiredi.

Usimin menen birge elementar qutiin parametrlerinin dalligin joqarilatiwga
mumkinshilik beretugin kop sanli programmalar bar. Olardin qatarina PowderCell
programmasi kiredi (2.4-versiya). Bul programma Materiallard: izertlew ham testlew
Federalliq intstitutinda (Berlin qalasi) doktorlar Gert Nolce ham Verner Krauslar
tarepinen islep shigilgan. Bul programma kristalliq strukturalar menen islesiwge ham
sol strukturalarga sdykes keliwshi polikristallardin rentgenogrammalarin ham

neytronogrammalarin diziw (esaplaw) ushin paydalaniladi.
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Kristaldin doretilgen yamasa modifikaciyalangan modelinin durishgimn kriteriyi
natiyjelerdin eksperimentlerde alingan natiyjeleri menen saykes keliwinde bolip
tabiladi. Eksperimentalliq difraktogramma menen teoriyaliq natiyjenin birdey bolmaws1
haqiyqiy strukturanin usinilip atirgan modelinin qollaniwga bolmawinin tiykarg: hdm
ayqin turdegi sebebi bolip tabiladi. Programma eksperimenttin parametrlerin
variaciyalawga mumkinshilik beredi (bunday parametrler gatarina paydalanilgan
nurlaniw, eksperimenttin geometriyasi, anomalliq dispersiya, Olshemleri turaql
yamasa Ozgermeli bolgan sanlaqlar, intensivlikti korrekciyalaw, fond: esapqa aliw,
nurlaniwdin dubletlik strukturasi hdm tag1 basqalar kiredi).

Programmanin xarakteristikalari menen mumbkinshilikleri minalardan ibarat:

PowderCell programmasinin jardeminde

> strukturaliq maglhiwmatlardin importinin har qiyli formatlarin paydalamw
(ICSD, SHELX, POWDER CELL);

> simmetriyanin kenisliktegi gruppalarinin 740 ten aslam tiplerin paydalanip
kristalliq strukturalardi korsetiw;

> monoklinlik, ortorombaliq hdm romboedrlik singoniyalar ushin kenisliklik
gruppann bir tipin ekinshi tipke transformaciyalaw;

> barliq Laue klasslarin ham translyaciyaliq podgruppalarin generaciyalaw -
simmetriyanin tomenlewi menen juretugin fazaliq 6tiwler menen basqa da effektlerdi
uyreniw ushin ogada qolayl qural sipatinda;

> saylap alingan atomlar menen molekulalard: aylandiriw ham translyaciyalaw
joli menen elementar quti ishindegi strukturani variaciyalaw;

> bir waqutta rentgen ham neytron difraktogrammalarin bir waqitta korsetiw;

> difrakciyanin hdr qiyli sharayatlarin imitaciyalaw (tolqin uzinligi, dublettin
bdliniwi, eksperimenttin geometriyasi, 6zgermeli sanlaqglar, kop usharasatugin
orientaciya, anomalliq shashiraw, fazalardin qdalegen kolemlik yamasa massaliq
frakciyalar1 hdm basqalar);

> har quyh svertka funkciyalarin saylap aliw (difrakciyaliq maksimumlardinn har

quylt profilleri);
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> eksperimentalliq  difraktogrammalardi  esaplaw joli menen alingan
difraktogrammalar menen grafikaliq jaqtan salistiriw;

> kristalliq strukturalardi hdm esaplangan difraktogrammalardi ham qyl
grafikaliq formatlarda eksportlaw (misalt Windows Metafile, PostScript, POVRay);

» struktura ustinen islengen manipulyaciyalar (misali molekulan: aylandiriw)
menen saykes difraktogramma arasindag1 6z-ara baylanist1 kdrsetiw;

» difraktogrammalardi har quyli faylliq formatlardi eksportlaw (misali Siemens
Diffrac AT: *.raw) [14-15].

Sistemanin potencialliq energiyast menen eksperimentalliq difraktogrammamnn
arasindagi ayirmani globalliq optimizaciyaliw joli menen strukturani aniglaw ushin
arnalgan Endeavour 1.2, Crystal Impact atamasina iye jane bir programmani atap 6tiw
mumkin.

Jogarida aytilgan programmalar menen bir qatarda monokristalliq ulgilerdin
lauegrammalar1 menen epigrammalarin duziw wushin arnalgan Single Crystal,
polikristalliq tlgilerden alinatugin difraktorgrammalardi duziw wushin arnalgan
CrystalDiffract programmalarinin bar ekenligin atap dtemiz.

Jogarida atamalar1 atalgan programmalardii barligr da rentgen nurlarinda,
elektronlar ham neytronlar tolqinlarinda strukturaliq tallaw processinin anaw yamasa
minaw maselelerin sheshiw ushin paydalanilip atir. Rentgenstrukturaliq tallawdin
barliq maselelerin toliq sheshiwge arnalgan programma ust wagqitlarga shekem
doretilmedi. Bul madseleni sheshiw tomendegidey eki joldii jardeminde amelge
asirilatugin bolsa kerek:

1. Ust waqutlarga shekem doretilgen programmalardini tiykarinda bir programma
doretiw ham bunday jagdayda orinlaniwi tiyis bolgan maselege baylanisli online
rejimde esaplaw jumislarin orinlaw ham natiyjeler aliw;

2. Rentgenstrukturaliq tallawdin eki etapin da 6z ishine alatugin (birinshi etapta
kristalliq struktura, al ekinshi etapta elementar qutidagi atomlardin koordinatalar:
aniglanadi) jaria programma duziw.

Biz jogarida atlar1 atalgan programmalardin strukturaliq tallawdin birinshi etapina
tiyisli ekenligin atap otemiz.
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Hazir gana 1- ham 2-punktlerde keltirilgen maseleler ogada ulken maselelerdin

qatarina kiredi. Olard1 sheshiw ushin ulken ilimiy jamaatler talap etiled.i.

II bap. Rentgendifrakciyaliq eksperimentlerdi kompyuterlik

modellestiriw, tiykarg: fizikaliq principler ham perspektivalar

11-§. Modellestiriw maseleleri haqqinda tiykarg: talaplar

Kompyuterlik modellerdegi logika menen formalizaciya uyreniletugin obekt-
originaldin (yamasa obektlerdin klassin) tiykarg: faktorlarin aniglawga mumkinshilik
beredi. Sonin ishinde modelleniwshi fizikaliq sistemamin ishki hdm sirtqu
parametrlerdin  ham baslangish shartlerdin o6zgeriwlerine beretugin juwabin da
izertlewdin muamkinshiligi tuwiladi.

Kompyuterlik modeldi daziw qubilislardiii yamasa tiyreniletugin obekt-originaldin
ayqin tabiyatin abstrakciyalawdi tiykar etip aladi. Ol eki etaptan turadi: daslep sapaliq
onnan keyin sanliq modeller duziledi. Eger kompyuterlik modelge ganshama dhmiyetli
bolgan qgasiyetler kirgiziletugin bolsa, onda model reallig modelge sonshama jaqin, bul
modeldi paydalaniwshi sistema tlken mumkinshiliklerge iye boladi. Al kompyuterlik
modellestiriw bolsa 6z ishine kompyuterde otkeriletugin esaplaw eksperimentlerinin
seriyasinan turadi. Onin magseti modellestiriwdin natiyjelerin uyreniletugin obekttin
haqiyqiy gasiyetleri menen salistirtw ham zarurlik tuwilgan jagdayda modeldi bunnan
bilay jetilistiriw yamasa modeldin dalligin joqarilatiwdan ibarat bolad1.

Analitikaliq ham imitaciyaliqg modellestiriwdi bir birinen ayiriw kerek.

Analitikaliq modellestiriwde haqiyqiy obekttin matematikaliq (abstraktliq)
modelleri algebralig, differencialliq hdm basqa da terllemeler tiyreniledi. Sonih menen
birge tenlemelerdin dal sheshimlerinin aliniwi ushin bir manisli esaplawlard:
jurgiziwdin usillar1 paydalanilada.

Imitaciyaliq modellestiriwde algoritmler turindegi matematikaliq modeller

izertlenedi hdm olar kép sanli elementar operaciyalardi orinlawdin natiyjesinde

52



izertlenip atirgan sistemanin arqaratugin funkciyasin (atqaratugin xizmetin)
sawlelendiredi.

Kompyuterlik modellestiriwdin artigmashliqlari. Kompyuterlik modellestiriw
tomendegidey mumkinshiliklerdi jaratip beredi:

o izertlenetugin obektlerdin sanin ham tarlerin keneytedi — natiyjede haqiyqiy
sharayatlarda juzege keltiriwge bolmaytugin qaytalanbaytugin qubilislard: tyreniwdin
mumkinshilikleri (bunday qubilislarga qaytimli emes bir qatar termodinamikaliq
qubilislar kiredi), bolajaqta yamasa Otmishte juzege keletugin qubilislar (misali
Alemnin payda boliw1 menen onin evolyuciyasi) kiredi;

> qalegen tdbiyatqa iye obektlerdi vizuaciyalaw (solardii ishinde abstraktliq
qubilislard);

> processlerdi olardin rawajlaniw dinamikasi barisinda izertlew;

> wagqutti basqartw mumkinshiligi (waqittii 6tiwin tezlestiriw yamasa asteletiw
ham tag1 basqalar);

> modeldi kép sanli sinap koériw (har sapari oni 60zinini daslepki halina qaytadan
alip keliw joli menen);

> sanli yamasa grafikaliq tarde obekttin hdr qiylh xarakteristikalarin aliw
mumkinshiligi;

> sinap (izertlenip) koriletugin ekzemplyarlarin soqpastan (payda etpesten)
obekttin optimalliq konstrukciyasin tabiw;

> adamnii den sawligina yamasa ortaliqqa tasir etpeytugin eksperimentlerdi
Otkeriw.

Kompyuterlik modellestiriwdin tiykarg: etaplar.

Etaptin atamasi Orinlanatugin jumislar

1.1. Modeldin qanday magsetler ushin

doretiletuginligin ayqinlastiriw.
1. Maselenin qoyiliw1 ham oni
1.2. En daslepki natiyjelerdin qanday bolatuginligin
tallaw.
hdm olardi ganday tarde aliwdmi kerekligin

aniglaw.
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1.3. Modeldi doéretiw ushin ganday baslangish

magliwmatlardin kerek ekenligin aniglaw.

2. Informaciyaliq modeldi

doretiw.

2.1. Modeldin parametrlerin ham parametrler
arasindagi 6z-ara baylanisti aniglaw.

2.2. Berilgen =~ madseleni sheshiw ushin
parametrlerdin gaysilarinin dhmiyetli ekenligin, al
qaysilar esapga almawga bolatuginligin bahalaw.
2.3. Modeldin parametrleri arasindagi
garezliliklerdi (baylanislardi) matematikaliq jaqtan

tariyiplew.

3. Kompyuterlik modeldin
realizaciyas1 ushin usildi ham

algoritmdi islep shigiw.

3.1. En baslangish natiyjelerdi aliw usilin saylap
aliw yamasa toliq islep shigiw.

3.2. Saylap alingan usildinl jdrdeminde natiyjelerdi
aliwdin algoritmin duziw. Algoritmnin durishgin

tekserip koriw.

4. Kompyuterlik modeldi islep

shigiw.

4.1. Algoritmnin kompyuterde programmaliq
realizaciyasinin qurallarin saylap aliw.

4.2. Kompyuterlik modeldi islep shigiw.

4.3. Doretilgen kompyuterlik modeldin durisligin

tekseriw.

5. Eksperimentti otkeriw.

5.1. Izertlewdin jobasin islep shigiw.

5.2. Doretilgen kompyuterlik model bazasinda
(tiykarinda) eksperimentler otkeriw.

5.3. Alingan natiyjelerdi tallaw.

5.4. Modeldin prototipinin qasiyetleri joninde

juwmaglar shigariw.

Eksperimentti Otkeriw processinin barisinda nelerdi islewdin kerek ekenligin

aniqlanadu:

> izertlewlerdin planin korrektirovkalaw;
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> maseleni sheshiwdin basqa usilin saylap aliw;

> natiyjelerdi aliw algoritmin jetilistiriw;

> informaciyaliq modeldin dalligin joqarilatiw;

> qoyilgan maselege ozgerisler kirgiziw.

Bunday jagdayda saykes etapga qaytip keliw orin aladi ham process qaytadan
baslanada.

Ameliy jaqtan qollamw. Kompyuterlik modellestiriwdi témendegidey
maselelerdin ken shenberi ushin gollanadi (biz bul magliwmatlard: misallar sipatinda
keltiremiz):

> atmosferadag: pataslaniwshi zatlardin tarqaliwin tallaw;

> transportliq kurallard: konstrukciyalaw;

> samolettin pilotlarmi (ushiwshilardin) trenirovkalar1 (shimigiwlarr) ushin
imitatorlari;

> hawa rayin boljaw (prognozlaw);

Y

har quyl elektronliq duzilislerdin jumisin emulyaciyalaw;

Y

agsha bazarindag1 bahalardi prognozlaw;

Y

imaratlar, konstrukciyalar menen detallardin mexanikaliq basimlar astindag:
qasiyetlerin izertlew;

> konstrukciyalar menen mexanizmlerdin bekkemligi menen qiyrawinin prognozi;

> Ondirislik processlerdi proektlew (misali ximiyaliq 6ndiris processin);

> shoélkemdi yamasa basqa da makemeni strategiyaliq basqariw;

> gidravlikaliq sistemanin qasiyetlerin izertlew (nefteprovodlards,
gazoprovodlardi, vodoprovodti);

> robotlardi hdm avtomat manipulyatorlardi modellestiriw;

> fizikaliq processlerdi modellestiriw (tolqinlardin hdr qiyli ortaliqlardag:
difrakciyasi, haqiyqiy gazlerdegi, suyiqliqlardagi yamasa qatt: denelerdegi processler,
fazaliq 6tiwler, deformaciyalar, astrofizikaliq processler ham basqalar);

Joqarida keltirilgen dizimdi ele de dawam ete beriwge bolad.

Har qanday qubilislardi modellestiriw processlerinde alinatugin natiyjelerdin

dalligi menen isenimligine har qiyh talaplardin qoyiliwi mumkin. Misali binalards,
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samoletlerdi, sonin menen birge difrakciyaliq qubilislardi modelestirgende joqar1 dallik
talap etiledi. Al qalalardii evolyuciyasin hdm sociallig-ekonomikaliq sistemalard:

modellestirgende ayriqsha tulken dallik talap etilmeydi.

12-§. Rentgenstrukturaliq analiz (tallaw) ushin arnalgan ayirim programmalar

SHELX - monokristalliq rentgenografiyanin maghiwmatlar1 boyinsha kristalliq
strukturanm1 aniglaw hdm sheshiw ushin arnalgan programma. Birinshi programma
Ullibritaniyali kristallograf Djordj SHeldrik tarepinen 1960-jillardii aqirinda jazilgan
edi [22] (ol hazirgi waqitlar1 Germaniyadagir Gettingem universitetinde isleydi). Bul
programma strukturani rasshifrovkalawshi programmalar ishinlegi dunyadag1 en kop
gollanilatugin programmalardinil biri bolip tabiladi. Programma menen islesiw ushin
.hkl kenieytiwshisine iye fayl (bul faylda kristaldan alingan difrakciyaliq tolgqinlardin
intensivlikleri haqqindag1 maglhiwmatlar jaylasadi) hdm .ins keneytiwine iye fayl (bul
faylda elementar qutinii parametrleri, simmetriyanin kenisliktegi gruppasi ham juwiq
tardegi ximiyaliq qurami haqqindag: magliwmatlar jaylasadi) qollaniladi. [16]

Sir (Semi-Invariants Representation) — rentgen difrakciyasi yamasa elektronlar
difrakciyas1 boyinsha islengen eksperimentler tiykarinda alingan magliwmatlard:
paydalanip onsha ulken emes monokristalliq strukturalardi amiglaw hdm alingan
natiyjelerdin dalligin jogarilatiw ushin arnalgan paket bolip tabiladi. Bul Sir paketi
daslep tuwri usillar menen kristalliq strukturalar maselesin emperikaliq emes sheshiw
ushin arnalgan edi. Hazirgi zaman versiyasi basqa paketlerden garezsiz paket bolip, har
qiyli 6lshemlerge ham quramaliqlarga iye (makromolekulalarga shekem) strukturalard:
emperikaliq emes sheshiw ushin arnalgan [17].

WinGX bolsa kishi molekulalar ushin monokristallrdag: rentgen difrakciyasin
tallaw ham dalligin joqarilatiw ushin arnalgan programmaliq kompleks bolip tabiladi.
Bul kompleks Windows operaciyaliq sistemasiminn jardeminde isleydi. Kompleks
SHELX-97 ham SirWare (SIR-97, SIR-2004) siyaqli hdzirgi zamandag1 ken tarqalgan
kristallografiyaliq programmalar1 ushin unifikaciyalanga hdm qolayli grafikaliq

interfereys bolip tabiladi [18].
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Olex2 programasi bolsa kishi molekulalardin kristalliq strukturasina baylanish
maselelerdi sheshiw ham strukturanin dalligin jokarilatiw ushin arnalgan qollamiwga
apiway1 programma bolip tabiladi. Bul programma strukturaliq analiz, arxivlew ham
esaplardi doretiw ushin kép sanli qurallard: ézinini ishine aladi. Komplekstin gabigina
SHELX programmalarin integraciyalaw mumkin. Bunday turdegi kompleks tek joqgar:
isenimlikke iye bolip galmay, basqa da mumkinshiliklerge iye boladi (struktura
hagqindagi maghwmatlardi sawlelendiriw organikaliq ham metalloorganikaliq
birikpeler menen islewdi jenillestiriw)[19]

Platon programmasi SHELX programmasi menen birge islese alatugin programma
bolip tabiladi. Ol iqtiyarli tarde berilgen geometriyaliq maghwmatlar tiykarinda
avtomat tuardegi esaplawdi isley aladi (atomlar yamasa molekulalar arasindag:
baylanislardii uzinligi, torsionliq muyeshler, koordinaciyaliq sferalardi, vodorodliq
baylanislardi, basqa da kép sanli molekulalar arasindag: baylanislard: tallaw ham tag:
basqalar). Sonin menen birge Platon programmasi simmetriyanimi saylap alingan
kenisliktegi gruppasin tekserip koriw hdm elementar qutilardi tarlendiriw ushin
paydalaniladz [20].

Mercury programmast bolsa kristalliq strukturalardi vizualizaciyalaw ushin
arnalgan programma bolip tabiladi. Bul programma atomlar arasindag1 qashiqliglards,
ximiyaliq baylanislardini geometriyasin, molekulalard: jaylastinwdin usillarin
aniglawga jardem beredi hdm strukturaliq magliwmatlar boyinsha teoriyaliq
poroshkogrammalardi (yamasa untalgan kristallardan alinatugin difraktogrammalardi)

duze aladi [21].

13-§. Elementar qutinin parametrlerinin dalligin joqarilatiw ushin

arnalgan basqa programmalar

Elementar qutinin parametrlerinin manislerinin dalligin joqarilatiw ushin arnalgan
kép sanli kompyuterlik programmalar bar. Jogarida aytilganday olardii biri

Germaniyada islep shigilgan PowderCell programmas: bolip tabiladi. Bul programma
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kristalliq strukturalardi izertlewge jardem beretugin programma bolip, sol polikristalliq
materiallar ushin (yamasa untalgan kristallar ushin) rentgenogrammalardi ham
neytronogrammalardi esaplayda.

Jogarida gap etilgenindey, kristaldin doretilgen modelinin durishigimn kriteriyi
esaplangan difraktogrammanirn eksperimentlerde alingan difraktogramma menen
saykes keliwi bolip tabiladi. Eger esaplaw joli menen alingan difraktogramma menen
eksperimentte alingan difraktogramma arasinda ayirma bolsa, onda bul jagday
doretilgen modeldin duris emes ekenliginin ayqin belgisi bolip tabiladi. PowderCell
programmasi difrakciyaliq eksperimenttin parametrlerin 6zgertiwge (variaciyalawga)
mumkinshilik beredi.

Endi Endeavour 1.2, Crystal Impact kompyuterlik programmas1 haqqinda gap
etemiz.

ENDEAVOUR - untalgan kristallar menen polikristallardinn difraktogrammasinin
tiykarinda strukturaliq maseleni sheshiw ushin arnalgan programma bolip tabilad:. Bul
masele esaplangan hdm eksperimentlerde alingan difraktogrammalar arasindag:
ayirmani globalliq optimizaciyasi menen sistemanifi potencialliq energiyasi menen
kombinaciyalaw arqali jumis isleydi.

Programma  difrakciyaliq eksperimentlerden alinatugin  maghwmatlard:
difrakciyaliq piklerdin dpiway1 dizimi tarinde paydalanad: (integralliq intensivliktin
difrakciyaliq muyeshten garezligi ham |F(hkl)|? shamalar1). Eki jagdayda da elementar
qutinin parametrlerin biliw shart. Strukturani esaplaw simmetriyanin kenisliktegi
gruppast P1 yamasa basqa bolgan jagdaylarda orinlanadi. Barliq jagdaylarda da
"Symmetry Finder" alingan modeldegi en joqarg: kenisliktegi gruppani aniglay aladi.

Eger berilgen kenisliktegi gruppa P1 bolmasa, onda programma esaplaw
processinin barisinda ayirim atomlardin arnawli poziciyalardagi orinlarin almastira
alad1.

Programma tek emperikallq maghwmatlar (eksperimentlerde alingan
magliwmatlar) tiykarinda jumais isley almaydi. Oninl toliq esaplaw jumislarin orimnlaw1

ushin elementar qutimin parametrlerin beriw kerek bolad:.
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Endeavour programmasinin jardeminde en aqirg: kristalliq struktura ham esaplaw
jumislarimin araliqliq natiyjeleri Auto Build funkciyasin paydalaniw joli menen beriledi.
Natiyjede elementar qutinin ishindegi koordinatalar avtomat turde generaciyalanadi.

Bul programmann funkciyalart menen mumkinshiliklerinin toliq tardegi dizimi
tomendegilerden ibarat:

Strukturani esaplaw:

e standart difraktometrdin jardeminde (yamasa elektronllq ham netron
tolgqinlarinda) alingan difrakciya haqqindagr maghwmatlar tiykarinda strukturani
esaplaw. Zarar bolgan maghwmatlar: elementar qutinin parametrleri, 1(20) pikleri
yamasa difraktometrden tikkeley alingan magliwmatlar, elementar qut1 ishinde
bolatugin atomlar (molekulanii strukturas: yamasa kompoziciyas: plyus formulaliq
birliklerdin sani).

e arnawh poziciyalardagr molekulaliq strukturalard: (atomliq strukturalardi da)
esapqa aliw.

e molekulalardii tsh Olshemli strukturasinin import: (vizualizaciyanin hazirgi
zaman programmalaw qurallarinin en jiyi tarqalgan formalarinda).

e P1 kenisliktegi gruppadan joqar1 gruppalar ushin strukturani esaplawdin
barisinda jeke atomlar ushin poziciyalardi avtomat turde 6zgertiw.

e strukturani esaplaw processine tez turde kirisiw ushin Master den paydalanmw.

e strukturaliq madseleni sheshiwdin barisinda araliqliq natiyjelerdi koriw
mumkinshiligine iye boliw: progress (esaplaw jumislarimin gansha procentke
orinlanganligl), esaplangan hdm eksperimentte alingan koorelyaciyalangan pikler,
strukturanin tari hdm difraktogramma.

e har bir aralighq adimnan keyin strukturan: viziualizaciyalaw ushin "Auto Build"
funkciyasi.

e joqariraq kenisliktegi gruppaga turlendiriwde avtomat yamasa dialogliq
tarlendiriwge iye "Symmetry Finder".

Kristaldin strukturasin viziualizaciya boyinsha mumkinshilikler:
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e JIsorganic Crystal Structure Data,Protein Data Bank, Cambrige Structural
Database hdm tagi da basqa kristalliq strukturalar haqqindagr magliwmatlar
bazalarinin fayllarinan struktura haqqindagi magliwmatlard: import ete aliw.

e kristaldin strukturasi haqqindagr magliwmatlar tiykarinda polikristallardin
difraktogrammasin avtomat tarde esaplaw.

e strukturanii parametrlerin qoldan dzgertiw mumkinshiligi.

e molekulalard: yamasa olardin fragmentlerin generaciyalaw.

e struktura kélemlik sawlelendiriw rejimi, atomlardin karkaslari, tegis suwret;
orayliq ham parallel proekciya.

e fotorealistlik modeller, materiallardi paydalanmiw (Open GL texnologiyasi),
paydalaniwshi tarepinen jaqtilandiriwdi saylap aliw mumkinshiligi.

e berilgen kristallografiyaliq kosherdin bagitinda qaraganda yamasa (hkl)
tegisliklerine parallel bolgan strukturanin turi (korinisi).

e noutbukti paydalaniwshilarda tachpadtin (sensorliq paneldinl) jardeminde
strukturan aylandiriw, jilistiriw hdm masshtablaw ham tagi basqalar.

PowderCell 2.4 programmasinin jdrdeminde alingan ayirim natiyjelerdi keltiremiz.
—suwrette BiFeOs kristallar1 ushin duzilgen elementar qutimin hdm polikristallar
difraktogrammas1 berilgen. Esaplawlardin natiyjesinde alingan bul stawretlerdin
eksperimentlerde alingan natiyjelerge dal saykes kelgenligin atap otemiz (10-sawret).

Bunday natiyjelerdi aliw ushin programmaga

structure data X

initial data I

[BIFEO3 ~|
lattice constants
space-group No ,ﬁ setting |2 R3m atoms incell: 8.0 (8 pos)

a b c a B b 4
3.9630 [3.9630 [3.9630 [89.4300 89.4300 [89.4300
cell vol: 62.231 Ei density: 9.628 g/cmi rel. mass: 360.824  mass abs coef: 189.816 cml/g

name Z ion Wyck x y z SOF B (temp)
1 B 183 Bi 1a 1.00000 1.00000 1.00000 1.0000 0.0000
2 Fe 2 Fe 1a 050000 0.50000 0.50000 1.0000 0.0000
3 0 8 1] 3b 1.00000 1.00000 0.50000 1.0000 0.0000
4 0 8 0 6c 0.50000 0.00000 0.50000 1.0000 0.0000
5 1] 8 1] 3b 0.50000 0.50000 1.00000 1.0000 0.0000

l] +alom| - atom | comment | ? Help | x Cancel l / oK

tarindegi magliwmatlar berildi (structure data).
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10-sawret.

BiFeO:s kristallar1 ushin alingan elementar qutinin
sawreti (a) ham rentgen difraktogrammasi (b
sawret). Qizil renili dongelekler O, fiolet rendegi
dongelekler Fe, al qorur renli déngelek Bi atomlarina

saykes keledi.

14-§. Qaraqalpaq mamleketlik universitetinin fizika kafedrasinda

doretilgen kompyuterlik programmalar

1983-1988 jillar1 Qaraqalpaq mamleketlik universitetinin rentgen nurlar1 ham
metallar fizikasi kafedrasinda "Iskra -1256" elektron-esaplaw mashinasinini jadrdeminde,
1988-1991 jillar1 uliwma fizika kafedrasinda "Iskra — 1030" mashinasimn jardeminde,
1991-jillardan keyin uliwma fizika kafedrasinda hazirgi zaman personalliq
kompyuterlerinin jdrdeminde rentgen strukturaliq analizdin maselelerin sheshiw ushin
kompyuterlik programmalar doretildi (ilimiy basshisi B.A.Abdikamalov).

En daslepki programmalardin jdrdeminde har qiyli singoniyaga iye kristallar ushin
Laue usilinin jardeminde tusiriletugin rentgenogrammalardag: (lauegrammalardag:
hadm epigrammalardagi) Laue-reflekslerinin koordinatalar1 esaplandi. Al difrakciyaliq

kartinalar reflekslerdin koordinatalar1 boyinsha qagazda qol menen duzildi.
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Sol dawirlerde programmalar proceduraliq Turbo Beysik (Turbo BASIC) tilinde
jazildi (https://ru.wikipedia.org/wiki/Beysik). Keyinirek programmalar
kompillyaciyalamiwsh1 Paskal (Pascal) tilinin 7-versiyasi jardeminde jazila baslad:

(avtor1  Niklaus  Wirth, https://en.wikipedia.org/wiki/Pascal  (programming_

language)). 2000-jillardan keyin programmalard: realizaciyalaw ushin Delphi tili
gollanild: (avtor1 Andres Xeylsberg, shiggan  jilx 1995, adresi
https://en.wikipedia.org/wiki/Delphi_(programming_language)). Bul programmalaw
tili 0zgeriwshilerdi qatan turde statikaliq tipiziciyalawshi imperativlik, strukturalangan
hadm obektke orientirlengen programmalaw tili bolip tabiladi. 2002-jillardan keyin
rentgenstrukturaliq tallawdin programmalar: ushin daslep Stiven Volfram tarepinen,
keyinirek Wolfram Research kompaniyas: tdrepinen rawajlandirilgan Mathematica
kompyuterlik algebra sistemas: kerinen gollanila baslad: (5-versiyasinan 11-versiyasina
shekem, adresi

www.wolfram.com/mathematica). Bul kompyuterlik algebra sistemas: ilimiy,

matematikaliqg hdAm kompyuterlik oblastlarda kennen qollanilip kelmekte.

Operativlik este saqlaw qabiletligi joqariraq bolgan elektron-esaplaw
mashinalarinin payda boliwi menen (bul 1989-jillardan keyin) reflekslerdin grafikaliq
jollar menen kompyuterdin ekraninda shigarila basladi. Usinin menen bir qgatarda
rentgenogrammada payda bolatugin difrakciyaliq reflekslerdin intensivligin esaplaw
baslandi. Bunmi ushin atomlig, strukturaliq faktorlardin, gaytalamw faktorimin
manislerin esaplaw proceduras: mengerildi.

Hazirgi waqutlari fizika kafedrasi dep atalatugin kafedrada tdémendegidey kristallar
ushin rentendifrakciyaliq suwretti modellestiriw boyinsha jumislar orinlandz:

1. Kubliq, geksagonalliqg ham politiplik ZnS jane ZnSe kristallar1 — lauegrammalar,
epigrammalar, terbelis ham aylarmuw rentgenogrammalari, ken tarqaliwshi rentgen
nurlarinda alinatugin rentgenogrammalar, polikristallardan (untalgan kristallardan)
almatugin rentgen difraktogrammalari. Esaplawlardii natiyjelerinde alingan
rentgenogrammalar menen eksperimentlerde alingan rentgenogrammalar arasinda

hesh ganday ayirma orin almadi.
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2. Birinshi punktte keltirilgen modellestiriw jumislar1 elementar qutisindag:
atomlardin sanm1 10 nan aspagan qalegen singoniyaga iye, simmetriyanin noqatliq
toparina, simmetriyanin kenisliklik toparina kiriwshi monokristallar hdm polikristallar
ushin orinlandi hdm alingan natiyjeler eksperimentlerdin natiyjelerine toliq saykes
keldi.

3. Birinshi punktte atap otilgendey modellestiriw isleri qorgasin ortovanadati
[Pb3(VOs)2] kristallar1 hdm bunday kristallardag1 ferroelastiklik fazaliq otiwlerdi
izertlew ushin orinlandi. Teoriyaliq hdm esaplaw joli menen alingan natiyjeler
eksperimentlerde alingan natiyjelerge toliq saykes keldi. Usinin natiyjesinde qorgasin
ortovanadat: kristallarindag1 ferroelastiklik fazaliq 6tiwdin kristallgeometriyasi toliq
aniglandz.

4. Birinshi punktte keltirilgen modellestiriw jumislar1 kaliy digidrofosfati (KH2POx)
hadm bariy titanati kristallarimin rentgendifrakciyaliq suwretleri modellestiriw, sol
kristallardag1 ferroelektriklik fazaliq otiwlerdin kristallgeometriyasin izertlew ushin
orinlandi. Alingan natiyjeler eksperimentalliq natiyjelerine toliq saykes keld.i.

Biz tdmende Delphi tilinde jazilgan programmalardin jardeminde kubliq kristallar
ushin duzilgen har quyli rentgenogrammalard: keltiremiz. Kristaldin simmetriyasin
ayqin tarde koérsetiw ushin sawretlerdi [100], [110] [111] bagitlarinda tusirilgen

modellik lauegrammalard: paydalanhq.
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11-sttwret. Delphi tilinde kubliq
kristallar ushin duzilgen
lauegrammalar. Kristalga kelip
tasiwshi rentgen nurlari [100] (a),

hadm [110] (b) ham [111] bagitlarina

parallel.

9

Joqarida keltirilgen modellik rentgenogrammalar (lauegrammalar) dunya jazinde
kennen qollanilip kiyatirgan SingleCrystal 2.2.3 prognammasinin jardeminde de alind:
ham olar tomende keltirilgen 12—sawrette berilgen. Bul sawretlerdi salistitw alingan

modellik rentgenogrammalardin derlik birdey ekenligin korsetedi.

. . . . . .
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. .. o.o.. ..... :00.. . . .. 0..0 L ] 0..0 .. ™
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o. o ©% ® .. . .. * * .. .
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.. ) a * LS : s ® 12-sawret.
.
o o ©.° o™ e SingleCrystal 2.2.3 programmasinn
.. et e .. . ‘ .. . .z d . d 1 . k bl . . ..
Coeee) 40 e jardeminde alingan kubliq simmetriyaga iye
. - 1
“ . . I ¢ NaCl kristallar1 ushin alingan modellik
. o0
P e . ... o o lauegrammalar. Sawretlerdin jaylasiwlar: —
. . < .
. : :: ° %"* 4 .: o suwrette keltirilgen izbe-izlikke saykes
-
ETRERC keledi.
® o ® .0 . o
® L e -

13-stwrette polisintetikaliq (jogarg: sawret) hdm monokristalliq (tdmengi sawret)

ZnS kristallar1 ushin duzilgen terbelis rentgenogrammalarinin modelleri keltirilgen.
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Témendegi suwret (monokristalldan alingan sawret) polisintetikaliq kristallard: [23]
jumista keltirilgendey sxema boyinsha shama menen 18 procentke deformaciyalangan
(elastik deformaciya) kristalliq ulgilerden alingan. Eki siwrette de kubliq [111] késheri
terbeliw kosherine parallel. Stwretlerdi salistirganda elastik deformaciyanin saldarinan
[111] késherine perpendikulyar bolgan aynaliq simmetriya tegisligininl jogalatuginlig:

kérinip tur.

13-stwret. Polisintetikaliq (joqaridagi) hAm monokristalliq ZnS kristallarinin terbelis
rentgenogrammalarinin sanliq modeli. Buttonl arqali terbeliw intervalinin shekleri

belgilengen.

15-§. Baz1 bir perspektivaliq maseleler

Biz jogarida hazirgi waqitlar1 rentgenstrukturaliq analiz, elektronografiya ham
neytronografiya boyinsha eksperimentlerdi modellestiriw boyinsha ogada koép sanh
matematikaliq programmalardii bar ekenligin kdrdik. Olar tiykarinan strukturaliq
analizdin anaw yamasa minaw maselelerin sheshiw ushin bagdarlangan ham dalligi
jogar1 bolgan natiyjelerdi beredi. Joqarida keltirilgen programmalardin derlik barligi da
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rentgenstrukturaliq analizdin birinshi etapimin maselelerin sheshiw ushin arnalgan
(atomhg-kristalliq  strukturani elementar qutinin qdddine shekem ham elementar
qutinin ishindegi atomlardin sanin amiglaw). Jumista strukturaliq analizdin ekinshi
etapma (elementar qutinin ishindegi atomlardini koordinatalarin aniqlaw) tiyisli bolgan
jumislar tallanbadi. Strukturaliq analizdin ekinshi etapir arnawli turde orinlanatugin
jumislardan ibarat bolad1 ham olar tiykari organikaliq zatlardan turatugin kristallardag:
atomlardin elementar qutidagi koordinatalarin aniglawdan ibarat boladi (misali bir
elementar qutinin qutinii ishinde minlagan atomlar jaylasatugin jagdaylar, DNK,
beloklar, quramali organikaliq kislotalar ham basqalar).

Perspektivada strukturaliq analizdin madselelerin kompleksli turde sheshetugin
programmalard: duziwdin maqsetke muwapiq bolatuginligin atap otemiz. Bunday
jagdayda modellestiriw monokristalliq, polikristalliq zatlardan almatugin har qiyli
geometriyalarga iye difrakciyaliq eksperimentlerdi, difrakciyaga ushirawshi nurlardin
kishi muyeshlerge shashirawin, ekstremalliq jagdaylarda alinatugin (jogar1 yamasa
tomengi temperaturalar menen basimlar, har qiyli ionlastinrwshi nurlardin tasiri ham
basqalar) difrakciyaliq effektlerdi 6z ishine gqamtigan bolar ed.i.

Ekinshi mésele atomliq faktordii manisin, usi faktordin difrakciyaliq muayeshlerdin
shamasinan garezligin dal esaplaw maselesininl sheshiliwinen ibarat. Us1 waqitlarga
shekem duzilgen programmalardin hesh gaysisi da atomliq faktorlardin difrakciyaliq
muyeshlerden garezligin tulken dallikte esaplap bere almaydi. Sebebi atomliq faktor
(form-faktor) kvantlq fizikanin, maydannii kvantliq teoriyasinin ddewir quramali
bolgan maselelerinin biri bolip tabiladi. Bunday jagdayda fizika iliminin har qiyli
tarawlar1 boyinsha isleytugin gdnigelerdin birgelikte islewin sholkemlestiriw kerek

bolad.

Uliwmaliq juwmagqlar

1. Rentgenstrukturaliq analizdin difrakciyaliq eksperimentlerin modellestiriw
maseleleri talqilandi. Jer juzinin ulken ilimiy laboratoriyalarinda keninen paydalanilip

atirgan ham universitettin fizika kafedrasinda monokristalllq hdm polikristalliq
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ulgilerdi izertlew maqsetinde doretilgen 20 dan aslam matematikaliq programmalar
hagqinda magliwmatlar berildi. Programmalar arasindag: uliwmaliq baylanislar hdm
olar arasindag principialliq ayirmalar xaqqinda gap etildi.

2. Bir qatar programmalar boyinsha alingan difrakciyaliq sawretlerdin modelleri bir
biri menen salistirildi ham difrakciyaliq eksperimentlerdi modellestiriwdin uliwmaliq
principleri, sonin ishinde maghwmatlard: grafikaliq sawretlewdin, online rejiminin
artigmashlig atap otildi.

3. Rentgenstrukturaliq analizdin eksperimentlerin modellestiriwde tiykarg:
marshrut bolgan atomlardag: rentgen nurlarinin (elektronlardii ham neytronlardin)
shashiraw1 (atomliq faktor) — nurlardin elementar qutidag: shashiraw1 (strukturaliq
faktor) — nurlardin kristalliq denelerdegi shashirawi (Lauenin interferenciyaliq

funkciyasi) marshrutinin perspektivasi ayqin tarde korsetildi.
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AMELIY SABAQ MATERIALLARI
Mazmuni

Kirisiw.

I bap. rentgen nurlarimin kristalliq denelerdegi difrakciyasinin fizikaliq
tiykarlar1 hdm matematikaliq modellestiriw maseleleri.

1-§. Kristalliq denelerdin simmetriyasin aniglaw.

2-§. Kristalliq panjerelerdin turaqlilarin aniglaw.

3-§. Fazaliq tallaw mashgqalalar.

4-§. Polikristalliq usildin fizikaliq principleri.

5-§. Polikristaldag1 difrakciyaga ushiragan tolqinlardi registraciyalaw
usillar. Difrakciyaliq sawretti fotografiyaliq registraciyalaw usili.

6-§. Cilindrlik kamerani qollangandagi  debaegramma tuasiriwdin
geometriyasi.

7-8. Debay s1ziglarinin intensivliginin har qiyl faktorlarga baylanis.

8-§. Spektrdin Ka hdm Kp siziglarin ayiriw.  Nurlanmwdi
monoxromatizaciyalaw.

9-§. Difrakciyaliq suawretti rentgen difraktometrinin jardeminde
registraciyalaw.

10-§. I bap boymsha uliwmaliq juwmaglar.

II bap. PowderCell ham CrystalDiffract programmalarin polikristall
ulgilerdin atomhiq-kristalliq strukturasin aniglaw ushin paydalaniw.

11-§. PowderCell 2.4 programmasmn xarakteristikalar1  hadm
mumkinshilikleri.

12-§. Birinshi etap — strukturaniii modelin duziw.

13-§. Ekinshi etap (teoriyaliq rentgenogramman duziw ham strukturam
aniglaw.

14-§. CrystalDiffract programmasi hdm onin jardeminde alingan
natiyjeler.

Uliwmaliq juwmaglar.

Paydalanilgan ddebiyatlar dizimi.
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Kirisiw

Qatt1  deneler fizikasi menen fizikaliq materialtaniwdin rawajlaniwinda
rentgenostrukturaliq analizdin tutqan ormi ogada ulli. 1912-j1l1 M. fon Laue, (M. von
Laue), V.Fridrix (W.Friedrich) ham P.Knipping (P.Knippung) tdrepinen kristallardag:
rentgen nurlarinin difrakciyasi qubilisi ashildi hdm ilimiy ashiliw kristalliq obektlerdegi
atomlar menen molekulalardii tartip penen, belgili mizamlar boyimnsha tartipli
jaylasqanligr haqqindag1 birinshi eksperimentalllq magliwmatlard:i berdi. Rentgen
nurlar1 difrakciyasinin birinshi enl dpiway1 teoriyasi (bul teoriyan kinematikaliq teoriya
dep ataydi) 1913-jili Laue tdrepinen berildi [1]. Us1 jii U.L.Bregg (W.L.Bragg) ham
G.V.Vulf rentgen nurlarimn difrakciyasin kristaldag: bir birine parallel bolgan atomliq
tegislikler sistemasindagi shashiraw1 dep interpretaciyaladi ham Vulf-Bregg sharti dep
atalatugin rentgenografiyadagi en tiykargi bolgan

2dsinf =nAi (1)
formulasin keltirip shigardi. Bul anlatpada d arqali berilgen kristallografiyaliq
tegislikler semeystvost ushin tegislikler arasindagi qashiqliq, © arqali difrakciyaliq
muyesh (shagilissw muyeshi) hdm A arqali rentgen nurlarinin tolqin uzinhg:
belgilengen. n = 1,2 ... (putin sanlar). (1)-tenlemeni Vulf-Bregg sharti yamasa Bregg
nizami dep ataydi [2].

Bir gansha ilimiy hdm oqiw adebiyatlarinda Vulf-Bregg tenllemesinde difrakciyaliq

muyeshti 9 arqali da belgileydi. Biz bul jumisimizda difrakciyaliq muyeshti 0 arqal:

belgileymiz (1-stuwret).
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Goniometr

0 - u'lgi

shen'beri F — trubkani'n’
fokusi’.
C —esaplag'i'sh

(FEU)

1-stiwret.

Rentgen difraktometrinin optikaliq

o,

fokuslawshi'
shen'ber

sxemasi [3].

1914-jili CH.Darvin (Ch.Darvin) rentgen nurlarimin difrakciyasinin dinamikaliq
teoriyasinin tiykarin doretti. Bunnan keyin 1917-ii P.Evald (P.Ewald) ortaligtin
noqatliq dipolleri menen nurlamiw maydan: arasindagi bir biri menen kelisilgen
teoriyasin islep shiqti (rus tilinde "teoriya samosoglasovannogo vzaimodeystviya
tochechnix dipoley sred: i polya izlucheniya" dep ataladi). 1931-jili M.Laue rentgen
nurlariin difrakciyasin nurlamiwdin polyarizaciyalamiwshiligr tsh Olshemli dawirli
x(r,w) bolgan ortaligta tarqaliwininni elektrodinamikaliq maselesi sipatinda sheshiw
menen shugillandi [4].

Natiyjede XIX asirdin ekinshi yariminda rawajlangan fizikaliq kristallografiya
eksperimentalliq tastiyiqlamiwga iye boldi. Darhal rentgen difraktometriyasi, keyinirek
rentgen topografiyas: galiplesti hdm tez patler menen rawajlana basladi. Ilimpazlar
kristalliq denelerdegi difrakciyaga ushiragan nurlardin intensivligin tiyreniw menen sol
denelerdin atomlardin qanday nizamliglar menen jaylasqanhigin aniqlaw usillarin islep
shiqti. Daslepki dawirlerde kristalliq panjerenin oraylasiwlar1 (kolemde, qaptalda,
bazada oraylasqan kristalliq qurilislar, kristalliq pdanjereler), keyinirek quramali
organikaliq ximiyaliq birikpelerdegi atomlardin elementar qutilardigir koordinatalar:
aniqlana basladi. Sorig1 10 jil ishindegi DNK molekulalarinin qurilisin aniglaw boyinsha
orinlangan jumaislar bul bagdardagi islengen jumislardin en jogarg: shini bolip tabilad:
dep esaplanadi.

Rentgen nurlarmin difrakciyas: tiykarinda doretilgen barliq usillardin jiynagin
(rentgen plenkasinda difrakciyaliq suwretlerdin aliniwi, rentgen topografiyasimn kop
sanli sxemalar:, rentgen difraktometriyasi, parallel dastelerdegi ham tarqaliwshi

dastelerdegi rentgen nurlarmii difrakciyasi, kristallardigr elektronliq tigizhigtardin
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izertleniwi, rentgen nurlarimin difrakciyasimin  kinematikaliq hdm dinamikaliq
teoriyalar1 ham usigan saykes usillar) biz bir séz benen kristallar rentgenografiyasi
yamasa rentgeno-strukturaliq analiz dep ataymaiz.

Koépshilikke belgili bolgan enciklopedyalarda (misali internet tarmagindag:
universalliq vikipediya eneciklopediyasi, magqalanin adresi

https://ru.wikipedia.org/wiki/rentgenostrukturniy analiz tdmendegidey maghw-matlar

keltirilgen:

Rentgenostrukturaliq analiz (rentgenodifrakciyaliq analiz) zatlardin strukturasin
difrakciyaliq izertlew usillarinin biri bolip tabiladi. Bul usildin tiykarinda tsh 6lshemli
kristalliq panjeredegi rentgen nurlarinin difrakciyast qubilisi jatadi. Kristallardag:
rentgen nurlarimin difrakciyasi qubilisin Laue ashti, qubilisqa teoriyaliq tiykard: Vulf
penen Bregg berdi (Vulf-Bregg sharti). Usil sipatinda rentgenostrukturaliq analiz Debay
menen SHerrer tarepinen islenip shigilgan.

Usil zatlardin atomhliq strukturasin aniglawga mumkinshilik beredi. Ol 6z ishine
elementar qutiii simmetriyasinin  kenisliklik gruppasin, oninn 6lshemlerin, jane
kristaldini simmetriyasin aniglawga mumbkinshilik beredi.

Rentgenostrukturaliq analiz 6zinin dpiwayiligit ham salistirmali arzanligina
baylanish ust kiinlerge shekem zatlardin strukturasin amqlaw ushin paydalanilatugin
en ken tarqalgan usil bolip tabilad:.

Usildin tarleri:

Laue usili. Monokristallardi izertlew ushin gollaniladi. Monokristal ulgige tuzliksiz
spektrge iye rentgen nuri tusiriledi. Nurlardin dastesinin bagiti menen kristaldin bagit
Ozgerissiz qalad1. Difrakciyaga ushiragan nurlamiwdin rentgen plenkasindag tarqaliwi
ayirim difrakciyaliq daqlar tarinde boladi. Alingan rentgenogrammani lauegramma
dep ataydu.

Rentgen plenkalarindag: difrakciyaliq daqlardini kontrasthigi boyinsha difrakciyaga
ushiragan rentgen nurlarinin intensivligin aniglaw ulken gateliklerdi 6z ishine alada.
Sebebi intensivlik penen fotoplenkamin garawitiwi arasinda tuwri proporcionalliq

baylanis jog.
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Rentgendifraktometriyaliq usil. Rentgen difraktometrinin ennl dhmiyetli bdlimi
rentgen goniometri bolip tabiladi. Difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarimin
intensivligi I fotoelektronliq kdbeytkishlerine (proporcionalliq kdbeytkishlerge) iye
apparaturanin jardeminde Olshenedi. SHin madnisinde rentgen difraktometri 1(26)
garezligin izertleydi. Hazirgi zaman rentgen difraktometrleri difrakciyaga ushiragan
rentgen nurlarimin intensivligin de, O difrakciyaliq muyeshtin de manislerin joqar:
dallikte Olshey alad1.

Xarakteristikaliq  rentgen nurlari  paydalanilatugin  Debay-SHerer  usili
polikristallardiy, untalgan kristallardin ham olardin aralaspalarinin strukturasin
izertlew ushin qollaniladi. Izertlenetugin ulgidegi mayda kristallardin kelip ttsiwshi
rentgen nurinii dastesinin bagitina salistirgandag: xaotikaliq (tartipsiz) orientaciyalar:
(bagitlar1) difrakciyalangan nurlardi  koaksialllg konuslardin semeystvosina
aylandiradi. Bul konuslardin késheri kelip tusken rentgen nurlarininn dastesine saykes
keledi. Fotoplenkadag1 difrakciyaga ushiragan nurlardin qaldirgan izleri koncentrlik
saqiynalar turinde bolip, olardin fotoplastinkadagi (debaegrammadagi) jaylasiwlar:
menen intensivlikleri izertlenilip atirgan zattmi atomlig-kristalliq strukturasi ham
substrukturast hagqindagi maghiwmatlard: beredi.

Joqarida keltirilgen Vikipediya universalliq enciklopediyasinan alingan hdm bar
gansha toligtirilgan maghwmatlar rentgenostrukturaliq analiz haqqinda koép
informaciyalardi esapga almagan. Maselen rentgengoniometrlik usillar (Veyssenberg
usily, keri panjerenin fotosawretin tusiriw usili), kishi muyeshlerge rentgen nurlarinin
shashirawin izertlew wusillari, rentgen topografiyaliq wusillar siyaqlt fizikaliq
materialtaniwda ken turde gollanilatugin basqa da usillar xaqqinda gap etilmegen.

Sonii menen birge songt wagqitlart kompyuterler menen matematikaliq
programmalaw tillerinin keskin tirde rawajlaniwina baylanishi galiplesken ham jedel
rawajlanip baratirgan rentgendifrakciyaliq suwrettin payda boliwin matematikaliq
modellestiriw usillar;, usinday wusillardin jardeminde zatlardin atomlig-kristalliq
strukturasi menen substrukturasin tyreniw maseleleri ken tirde rawajlanip atur.

Bul jumisita kompyuterlik programmalardin jardeminde polikristallar menen

untalgan kristallardin rentgendifrakciyaliq stwretlerin (Debay-SHerer usili menen

74



rentgendifrakciyaliq usillar) payda etiw, bul sawretlerdin jardeminde zatlardin
atomlig-kristalliq strukturasin aniglaw, hatte elementar qutidagi atomlar menen
ionlardin koordinatalarimin ddl madnislerin aliw maselelerin sheshiwge tules qosiw
magsetinde orinlandi. Jumista rentgen nurlarimin kristalliq zatlardag: difrakciyasinin
tizikaliq tiykarlari, hdzirgi waqitlar1 izertlewshiler tarepinen ken turde qollamilip
kiyatirgan PowderCell ham CrystalDiffract kompyuterlik programmalarin ayqin
strukturaliq maselelerdi sheshiwde qollamiw mashqgalalar1 tallanadi. Bul magsette
PowderCell programmasinin 2.4-versiyasi, al CrystalDiffract® for Windows, version

1.4.7 paydalanildi.

I bap. rentgen nurlarinin kristalliq denelerdegi difrakciyasinin
fizikaliq tiykarlar1 ham matematikaliq modellestiriw

maseleleri

1-§. Kristalliq denelerdin simmetriyasin aniqlaw

Rentgenostrukturaliq analizde sheshiliwi kerek bolgan izertlew usilinin optikaliq
0zgesheliklerine baylanisli rentgen nurlarinin spektrindegi polixromatliq (tormozliq),
xarakteristikaliq nurlar hdm arnawli monoxromatorlardin jardeminde bdlinip alingan
xarakteristikaliq nurlar qollaniladi. Us: jagdayga baylamish =~ 2-stiwrette rentgen
trubkasinan rentgen nurinin spektri, al 3-siwrette polikristallar rentgenografiyasinin

jardeminde sheshiliwi mimkin bolgan maselelerdin dizimi berilgen.
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140 2 - stwret.

120+

Anod1 mis bolgan trubkadan shigqan

§ u- rentgen nurlarimin spektri [7].
£ J
g o0 X : Ka spektralliq s1zig1 uzinhqlar
o - 1,54051 ham 1,54433 A bolgan eki
204
) /\} /'Ruv\ siziqtan turadi,
0.0 0'2 O" 0‘6 0'8 ‘-'0 1'2 1'4 1‘6 1'8 2‘0 2'2 o
Wavelength (A) Aa=1,5418 A.

Ap=1,39217 A [5-6].

Kristallar rentgenografiyasinda kristalliq denelerdin (kristalliq panjerenin elementar
qutisinin) simmetriyasin aniglaw birinshi gezekte Laue usilimifi jardeminde sheshiledi.

Laue usili jardeminde kristallardin simmetriyanii 11 Laue toparimin qaysisina
kiretuginligi, kristallografiyaliq kosherlerdin rentgen kamerasina salistirgandag:
bagitlar1 amqlanadi. Bul usil elementar qutidagi simmetriya oraymin bar yamasa joq
ekenligin ayira almaydi. Sebebi kristaldin difrakciyaliq simmetriyast onin
simmetriyasinii noqatliq gruppasinan barliq waqitta da joqar: boladi. Difrakciyaliq
simmetriya noqatliq simmetriyamn, inversiya oraymm hdm tendey tasir etiwshi

simmetriya elementlerinin qosindisinan turadi.

Information content of a powder pattern

Background ‘/Reﬂelct-o*‘
‘/\ Profile
Sample Scattering from Position Intensity (FWHM, peak shape)

sample holder,
air elc

Compton scattering Instrument Sample
function broadening
Diffuse scattering Lattice parameters Crystal structure: Real structure
Space group:

Local structure Macro-strain Atomic positions Micro-strain
Amorphous fraction Qualitative phase Temperature factor Domain size
Lattice dynamics analysis Occupancy

Texture

Quantitative

phase analysis
3 - suwret. Polikristallar (untalgan kristallar) rentgenografiyasinin jardeminde

shishiliwi mumkin bolgan maseleler [7].
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Simmetriyanin 32 noqatliq gruppalar: ishinde inversiya orayina iye 11 noqathq
gruppa bar. Usinin natiyjesinde difrakciyaliq simmetriyanin barligi bolip 11 har quyli
gruppalar1 gana boladi. Noqatliq toparlardi difrakciyaliq klasslarga boliw [6]

Rentgenostrukturaliq analizde "qalin kristallar" ham "juqa kristallar" tasinikleri jiyi
gollaniladi. Bul tusinikler izertleniwshi kristalliq zattmi ximiyaliq quramina da
baylanish. Jutihwdii saldarinan qalii kristallar arqali rentgen nurlari, sonii ishinde
difrakciyaga ushiragan rentgen nurlari derlik 6tpeydi. Bunday jagdayda kristaldin
betlik gatlaminda difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarin izertlew (bunday jagdayda
20 muyeshinin manisi 90° tan tlken hdm usigan baylanish fotoplenka rentgen nurlar:
deregi tarepte jaylastiriladi). Alingan difrakciyaliq suwretti epigramma (keri
lauegramma) dep ataydi. Juqa kristalliq dulgiler izertlengende difrakciyaliq
muyeshlerdin shamasi kishi hdm alingan difraciyaliq sawretti lauegramma dep atayd..

Lauegrammalar menen  epigrammalardi  kompyuterlerdin  jardeminde
modellestiriw maselesi (yagniy izertlenip atirilgan kristaldin strukturasi, kelip tasken
rentgen nurlarimin déstesine salistirgandagi bagiti hdm rentgenogrammada alingan
difrakciyaliq daglardin koordinatalar1 menen intensivliklerin aniglaw) Rossiya Ilimler
Akademiyas1 Qatt1 deneler fizikas1 institutinin strukturaliq tallaw laboratoriyas:
xizmetkerleri tadrepinen qarap shigildi [8-11]'. Bul madsele Qaraqalpaq mamleketlik

universitetinin uliwma fizika kafedrasinda da bir qansha rawajlandirildi [19].

2-§. Kristalliq panjerelerdin turaqlilarin aniqlaw

Bul masele tiykarmman terbeliw yamasa aylaniw rentgenogrammalarin tusiriw
jardeminde (monokristallar izertlengende), rentgen difraktometrinini (qalegen turdegi
kristallar izertlengende) hdm Debay-SHerer usili jardeminde (polikristalllq ham
untalgan kristallar izertlengende) aniglaniwi mtimkin.

Birinshi jagdayda rentgen kamerasinda Laue usilimn jardeminde izertleniletugin
obekttin bir kristallografiyaliq kdsheri rentgen kamerasinin aylamiw yamasa terbeliw

késheri menen betlestiriledi ham ust kdsherdin bagitindag: kristaldin qaytalaniw dawiri

1 Bul jumista "tallaw" menen "analiz" sézleri birdey maniste paydalaniladi.
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(yagniy kosherge perpendikulyar bolgan kristallografiyaliq tegislikler arasindag:
qashiqliq) apiwayi formulalar jairdeminde aniqlanadi [6]. Al basqa kosherler bagitindag:
turaglilar sol koésherlerdi kameramin aylamiw yamasa terbeliw kosheri menen
betlestirilgen jagdaylarda esaplanadai.

Aylaniw (terbeliw) rentgenogrammalarindagr difrakciyaliq daqlardin qatlamhq
siziglar boyinsha jaylasatuginligin esletip 6temiz.

Aylaniw (terbeliw) rentgenogrammalarimin jardeminde kristal ushin péanjerenin
tipin de, simmetriyanin kenisliktegi toparin da amiqlawga boladi. Bul wusil
simmetriyanin kenisliktegi har bir topari ushin belgili bir 6shiw qagiydalarinin bar
ekenligine tiykarlangan. Terbeliw rentgenogrammas: standart usillar jardeminde
indekslenip, mumkin bolgan difrakciyaliq daqglard: beretugin barliq kristallografiyaliq
tegislikler semeystvolarinin indeksleri hkl jiynagi aniglanad: hdm o6shiw qagiydalar:
menen salistirilad.

Rentgen nurlarimin dshiw qagiydalar "strukturaliq faktor" dep atalatugin ham F,,;
arqali belgilenetugin faktordin shamasi menen baylanisli. On

N
— i2n(hxp+kyp+lz
Fhkl—kae (hxp+kye+izy)
k=1

formulasinin jardeminde esaplanad: [21]. Bul formulada f; arqali elementar
qutidag1 k-atom ushin "shashirawdin atomliq faktor1”, h, k, [ arqali Miller indeksleri, al
X, Yr» 2 shamalar1 arqali k-atomnin elementar qutidag: koordinatalar: belgilengen.

Eger elementar quti simmetriya orayina iye bolatugin bolsa, onda koordinatalar:
X, Yi 2 shamalarina ten bolgan xdr bir atom wushin koordinatalar1 Xy, ¥y, Zy

shamalarina teri atom tabiladi. Sonligtan jokaridag: anlatpa
N/2

Fua =2 Z frcos2nm(hxy + ky, + lz)
k=1

anlatpasina iye bolamiz. Usi1 formuladan kelip shigatugin ash jagdayd: keltirip
Otemiz:

1). Apiway1 panjerege iye kristallar ushin h, k ham 1 indekslerine shart qoyilmaydi.
Usimin natiyjesinde rentgenogrammada qgdlegen madaniske iye h, k ham 1 indeksli
difrakciyaliq daqlar tabilad:.
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2). Qaptaldan oraylasqan panjereler ushin bul indeksler bir waqitta ya jup, ya taq
boliw1 kerek, yagniy bir waqitta h + k =2n, h +1=2n, k + | = 2n shartlerinin orinlaniw1
kerek (bul anlatpalarda n=0, 1, 2, 3, ...). Demek h, k, 1 shamalar1 (Miller indeksleri) bir
wagqitta taq yamasa jup manislerge iye boliw1 shart.

3). Kélemde oraylasqan kristallar ushin h + k + 1 qosindisi jup méniske iye boliw1
shart. YAgniy h+k +1=2n.

Bazada oraylasqan yamasa quramali bolgan basqa da atomlig-kristalliq qurilisqa iye
bolgan kristallar izertlengende orin alatugin h, k, 1 koefficientlerine qoyilatugin shartler
Kristallografiya boyinsha xaliq araliq kestelerde berilgen [12].

Us1 aytilip otken jagdaylarga baylanish rentgenogrammalar indekslengennen keyin
alingan h, k ham 1 shamalarinin dizimi duazilip, qanday shartke bagiatuginlig:
aniqglanadi. Bul 6z gezeginde kristal pdnjeresinin oraylasiwi haqqinda bir manisli
magliwmatlard: beredi.

Aylaniw (terbeliw) rentgenogrammalarin elektron-esaplaw mashinalari jdrdeminde

esaplaw usillarin 6z ishine alatugin maseleler [9] da keltirilgen.

3-§. Fazaliq tallaw mashgqalalar:

Fazaliq tallaw (analiz) maselesi kristalliq tlginin quraminda ganday bir birinen
atomlig-kristalliq strukturasi boyinsha ayrilatugin kristalliq fazalardin qatnasatuginlig:
hagqindagi sapaliq hdm sanliq magliwmatlard: beredi.

Rentgenografiyaliq fazaliq tallaw tdmendegidey tiykargi jagdaylarga styenedi:

a). Har bir kristalliq zat (faza) jeke O0zine tan bolgan difrakciyaliq spektrge ham d
menen Lsanst. jiynagina iye boladi.

b). Fazalar aralaspasinin difrakciyaliq spektri usi aralaspaga kiriwshi barliq fazalar
difrakciyaliq spektrlerinin superpoziciyasian turadi.

c). Fazanin difrakciyaliq spektrinin intensivliligi ust aralaspadagi fazamn

salistirmali mugdarina baylanisl.
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d). Izertleniwshi zatqa kiriwshi fazalardin difrakciyaliq spektri belgili boliw1 lazim.

Ozgermeli quramga iye fazalar, izomorfliq hdm izoqurilisqa iye birikpeler
izertlengende joqarida keltirilgen tort sharttin birinshisi buziladi. Usinday jagdaylarda
gollanilatugin usillar 6zgertilgen boliw1 kerek ham bul jumista qarap Stilmeydi.

Adette fazaliq tallaw izertleniletugin polikristalliq zattii rentgenogrammasin aliw,
bul rentgenogrammalardag: difrakciyaliq spektrdi aniglaw hdm us1 spektrdi etalon
spektrler menen salistiriw arqali dmelge asiriladi. Fazaliq tallawdi dmelge asiriw ushin
etalon zatlar ushin duzilgen difrakciyaliq spektrler boyinsha toplamga iye boliw
jetkilikli darejede dhmiyetke iye. Hazirgi waqitlarga shekem juzlegen minnan aslam
etalonliq rentgenogrammalar bar.

Bul aytilganlard: esapqa alip fazaliq tallaw aldinda turgan mdseleni bilayinsha
qaliplestiriw mumkin:

Usi kunlerge shekem toplangan difrakciyaliq spektrler menen izertlenip atirgan
zattin difrakciyaliq spektrin salistirtw arqali onii atomlig-kristalliq qurilisin amgqlaw.
Demek fazaliq tallawd: tabishi tdarde damelge asirtw ushin uliwma jagdayda
kompyuterlerge us1 kiinge shekem belgili bolgan difrakciyaliq spektrler hagqindag:
magliwmatlar kirgizilgen boliw1 kerek.

Etalon zat ushin difrakciyaliq spektr joq bolgan jagdayda matematikaliq jollar
menen esaplaw arqali spektr alimwi mtamkin. Bul masele kelesi bapta qarap otiledi.

Rentgenfazaliq tallawi magliwmatlarin qayta islewdi avtomatlastirtw boyinsha
Otken asirdin jetpisinshi jillarmman keyin payda bola baslad:i [13-15]. Al [15] te
kristallograflardin Xaliq araliq awqami tarepinen berilgen polikristallardin difrakciyaliq
spektrleri ham rentgenogrammalard: indekslew boyinsha programmalardin dizimi
keltirilgen. Al [16] te hdr bir reflekske qoyilatugin shartlerde esapga algan halda
difrakciyaliq spektrdi aniqlaw ushin programma berilgen. Bul programmada eki ayqin
misal keltirilgen.

Joqarida keltirilgen jumislarda tiykarinan kompyuterler izertlenilip atirgan
zatlardin difrakciyaliq spektrlerin etalonliq spektrler menen salistirtw dmelge asiriladi.
Ayirim avtorlar spektr siziginin intensivlili I di esapga aladi. Al kopshiligi

kristallografiyaliq tegislikler arasindagi qashigliglar d lardi salistinw menen gana
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sheklenedi. Mumkin bolgan fazalardi saylap aliw kopshilik jagdaylarda eki etaptan
turadi. Daslep etalonmin tek kushli siziglar: salistiriladi. Usilay etip kdpshilik fazalar
qarap shigiwdan alip taslanadi. Ekinshi etapta birinshi etapta qalgan barliq s1ziqlar 6z-
ara salistiriladi. Bul jagdayda kopshilik waqtlar: izlenip atirgan fazanin usi aralaspaga
kiriw itimalligin taripleytugin kriteriy esapqa alinadi. Ayirim wagqutlar: izertleniwshi
zattan alingan spektr siziqlarinin intensivliliginen etalon kristal spektri intensivliligi
alip taslanadi. Natiyjede fizikaliq jagtan aqilga muwapiq kelmeytugin teris maniske iye
bolip galatugin intensivliklerdin de alintiwi mtimkin. [17] da Z-, R- ham D-test Stkeriw
usinilgan. Z-test izertlenilip atirgan obekttin difrakciyaliq spektrine saykes
kelmegenlikte etalond: qarap shigiwdan alip taslaw. R-test Z-testke saykes keledi, biraq
izertleniwshi obekt penen etalonmini ayirim ximiyaliq radikallarin salistiradi. D-testte Z-
hdm R-qayta islewlerden o&tken etalonlar ushin tegislikler arasindagir qashigliq
izertlenip atirgan kristaldin tegislikleri arasindagi qashiqliglar menen salistiriladi.

[18] nint avtorlar1 tarepinen usinilgan jagdayga ayrigsha digqat awdaramiz. Bul
jumista sapaliq fazaliq tallawdii matematikaliq modelin duziw maselesi qoyilgan.
Sonligtan da aralaspa quramindagi mumkin bolgan komponentalard: saylap aliw
maselesi sarras matematikaliq tusinik qaddine koterilgen. Mdaseleni sheshiw algoritmi
izertleniwshi obektler spektrin etalon zatlar spektri menen baylanistiratugin
tenlemelerden aralaspamin qurawshilart ushin teris maniske iye emes shartli
koncentraciyalar aliwga tiykarlangan.

Hazirgi wagqitlar1 kopshilik avtorlar untalgan kristallar rentgenogrammalarin
kompyuterlerde islewdin programmalarinin paketin usingan. Bul paketler tiykariman
tomendegilerden turad:

1). Rentgen difraktometrin basqariw, dlshewler natiyjelerin jijynaw hadm qayta islew
(rentgendifrakciyaliq magliwmatlar bazasin doretiw).

2). Alingan maghwmatlar bazas1 tiykarinda difrakciyaliq eksperimentlerdin
natiyjelerdi aldin-ala qayta islew.

3). Arnawl matematikaliq usillardi paydalangan halda difrakciyaliq siziglardin
profillerin aldin ala qayta islew.

4). Kompyuter menen dialog rejiminde difraktogrammani indekslew.
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5). Magliwmatlar bazasi tiykarinda sapaliq rentgenfazaliq tallaw.
6). Maghiwmatlar bazas: tiykarinda sanliq rentgenfazaliq tallaw.

Alingan natiyjelerdin barlig1 da kompyuterdin monitorina shigariladi.

4-§. Polikristalliq usildin fizikaliq principleri

Kristalliq tulgide tegislikler arasindagi qashigligin shamasi d; bolgan (hik,l;)
kristallografiyaliq tegislikler semeystvosin saylap alayiq. Bul tegislikler 2d,sinf; = ni
Vulf-Bregg shdrtine sdykes kelip ttsken rentgen nurlarin shashiratadi. Bunin ushin
kelip tusiwshi daste s, tegisliklerge 61 muyeshi menen kelip tusiwi hdm shashiragan
tolqin s, tap sonday muyesh penen shashirawi kerek.

4-a sawrette (hyk,l;) kristallografiyaliq tegisliklerdin birewi koérsetilgen. Bul
semeystvoga kiriwshi basqa da tegislikler s, ge salistirganda 61 muyeshine burilgan
dasteni beredi. 4-a suwrette (hik,l;) tegisliklerine saykes keletugin s; nurmn en
shetkisi de korsetilgen.

s; nurlarinin en shetki awhallar1 arasinda basqa da kép sandagi shashiragan nurlar
bolip, olar shashiragan tolqinlardin (nurlardin) konuslarin payda etedi. Bul konuslardin
barligimin kdsheri s, bagitinin dawamai bolip tabiladi. Konustin tobesindegi muyeshtin
shamas1 401 shamasina ten. Etot konus gusto useyan otrajenmimi luchami. Eger saylap
alingan (h,k,l,) tegisligi s, bagit1 atirapinda aylanadi dep oyimizda qabil etsek, onda

jogarida aytilip atirgan natiyjeni aliwga boladi (1-b stwret).

4-sawret. Debay konuslarinin payda boliwinini sxemasi:
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So arqal kelip tusiwshi nurdin bagity, s;, s, ham s; vektorlarinin jadrdeminde

difrakciyaga ushiragan nurlardin bagitlari belgilengen.

Endi tegislikleri arasindag1 qashiqliq d, bolgan d; < d; shdartin gqanaatlandiratugin
(hykyly)  kristallografiyaliq tegislikler semeystvosin qaraymiz. Basqa kristal
tayirtpeklerdegi Vulf-Bregg shartin qanaatlandiratugin (h,k,l;) tegisliklerinde
difrakciyaga ushiragan nurlar muyeshi  kosheri menen jasawshisi arasindagi
muyeshtin shamasi 26, bolgan konust1 payda etedi (h.t.b.).

Solay etip rentgen nurlar1 polikristalliq zat penen tasir etiskende ultwmaliq kdsheri
kelip tasiwshi rentgen nurlarininn dastesinin bagit1 s, menen bagitlas bolgan koaksialliq
konuslardin sistemasi turindegi difrakciyaga ushiragan tolqinlardi beredi. Konustin
tobesindegi muyeshtin shamasi 46; shamasina tenn boladi. Konuslardin barligi da bir
wagqitta payda bolad1.

8; muyeshinin shamasi ushin

shartinin orinlaniwi kerek.

Polikristallardag1 difrakciyaliq suawrettin payda boliwin keri kenislikte (keri
panjerede) Evald quriwinin jardeminde de korsetiwge boladi (5-suwret). Keri
kenisliktegi ~ koordinata  basin  [[000]] bolsin. Jane de bir birinen
d, qashiqhqtagr (hik,l;) kristallografiyaliq tegislikler semeystvosin alayiq. Eger bizin
golimizda monokristall bolganda, onda bunday tegisliklerge us1 (h,k,l;) tegisliklerine
perpendikulyar bagittin boyinda koordinata basman 1/(h,k,l;) qashigtigta jaylasqan
keri panjerenin bir tuyini juwap bergen bolar edi. Al polikristall yamasa untalgan
kristaldiii rentgen nurlar1 kelip tasetugin kéleminde (bul kolemnin shamasi adette 0,5
mm? tan tulken emes) mayda kristallardin sani tlken ham olar xaotik (tartipsiz) turde
jaylasqan bolganhqtan sferaliq betti alamiz. Bul sferaliq bettin radiusi ¢, ;) = 1/d;
shamasina ten. Solay etip polikristaldin keri panjeresinin tityini oray1 [[000]] nogatinda

jaylasgan sferaliq bet formasinda bolad1.

83



(hyk,l,) tegisliklerine radiusi 1/d, shamasina ten basqa sferaliq bet saykes keledi.

ST 11 - . .
Eger d; > d, tensizligi ormnlansa, onda — < —. Demek, statistikaliq jaqtan izotrophq

1 2

kenisliktin keri panjeresi orayi keri panjerenin [[000]] nogatinda jaylasqan radiuslar:
1/d ki) shamalarina ten koncentrli (yagniy oraylari bir noqat bolgan) sferaliq betler
bolip tabiladi eken. Usinin menen birge sol betler r;* vektorlarininn ushlari menen tig1z
ham bir tekli toltirilgan (5-suwret).

Kristallardag: rentgen nurlarinin shashiraw teoriyasinan [20] keri panjerenin tayini
Evald sferasi menen tiyiskende difrakciyaga ushiragan nurdin payda bolatuginligin
bilemiz (bul jagdayda Vulf-Bregg sharti orinlanadi). Evald qurilmasin duzgende [[000]]
noqgatinan s, vektorinin bagitina qarama-qarst bagitta uzinligit 1/A shamasma ten
kesindi jurgizemiz. Usimin menen birge radiusi 1/A shamasina tert Evald sferasin da
(shagilistinw sferasi) sogamiz. Polikristall ushin keri panjerenin tayini radiust 1/d
shamasina ten sfera (sferaliq bet) bolip tabiladi. Bul sferaliq betler shagilistirtw sferas:

menen shenber boyinsha kesilised.i.

hikl

=44
= 4|’)‘2
— 49,

a b

1;3’(—3]3

5-stwret. Keri panjerenin hdm Evald quriwinini jdrdeminde polikristalliq tlgilerden
difrakciyaliq konuslardin payda boliwinin sxemasi (a) hdm vektorliq tish muyeshlikti
sogiw (b). bunday sxemalardi sogiw ushin rentgenostrukturaliq analiz boyinsha ken
tarqalgan [2, 5-6, 20-26] adebiyatlarda berilgen. Bul suwretlerde difrakciyaliq muyesh 9
arqal1 belgilengen.
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Eger bul shenberlerdin har birinin barliq noqatlarin Evald sferasinii oray:r menen
tutastirsaq, onda tdébesi shashiraw sferasinii orayi, kosheri kristalga kelip tusiwshi
daste  bolgan difrakciyaga ushiragan nurlardin konuslarin alamiz. Konustii
tobesindegi muyeshtin manisi 46; ge ten boladi. 5-b sawrette tarepleri so/4, s/A ham
(s =59)/A shamalarma ten bolgan vektorliq ush muyeshlikti sogiwdin sxemas:

korsetilgen. Bunday jagdayda difrakciyanin shartleri

s—So T(*hkl) __sin6

r* _ 1 S—Sp _
(hkl) - 2 4 2 2 4 -

dpey A

5-§. Polikristaldag: difrakciyaga ushiragan tolqinlardi registraciyalaw

usillar1. Difrakciyaliq sawretti fotografiyaliq registraciyalaw usili

Difrakciyaliq suwretti registraciyalaytugin har qiyli geometriyaliq sxemalar bar. Bul
sxemalardii barliginda da rentgen nurlarimin deregi menen izertlenetugin kristalliq
ulginin bir birine salistirgandagi jaylasiwlarinan, tlginin formasinan ham
registraciyalawdin usilinan (fotoplenka yamasa kvantlardi esaplagish) garezli.

Biz difrakciyaliq siwretti registraciyalawdin fotografiyaliq usilin qaraymiz. Bunday
jagdayda tegis fotoplenkanin (fotoplastinkamin) ham cilindr tarizli plenkanin
paydalaniliwi muamkin.

1. Difrakciyaliq suwretti tegis fotoplenkada polikristall arqali otken rentgen
nurlarinda aliw. Bunday jagdayda O difrakciyaliq muyeshinin manisi 45° tan tlken
emes ham sonliqtan difrakciyaliq stwret tlgi arqali 6tken rentgen nurlarinin esabinan
alimadi. Stwretti aliwdin optikaliq sxemas1 6-suwrette berilgen. Fotoplenkada tutas bir
tekli qarawitqan koncentrlik shenberler alinadi. Olardi ddette Debay saqiynalar1 dep

atayd.
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we nka

Kristalli'q i

u'lgi P

-SU G 29 % T
6-suwret. S0 5%, 12 5

Kristalliq ulgi arqal1 6tken rentgen Rentgen
nurlari'ni'n’

deregi.

nurlariin difrakciyasimn saldarinan

fotoplankada Debay saqiynalarinin

payda boliwinini sxemast.

Debay saqiynasinin diametri D menen difrakciyaliqg muyesh arasindagi qatnas

tg26 = 2
927 =51

Bul anlatpada L arqali kristalliq tlgi menen fotoplenka arasindagi qashiqliq
belgilengen (6-stwret).
Bunnan

20 = arctg( )ham 0 = —arctg( )

anlatpasin alamiz. Bul anlatpalarda © muyeshinin Debay saqiynasimn 6siwi menen
Osetuginligs ham tegis plenkaga tusirilgende 20 < 90° tensizliginin orinlanatuginhig:
kérinip tur.

2. Difrakciyaliq stuwretti tegis fotoplenkada polikristalda ulken muyeshlerge
shashiragin (shagilisqan) rentgen nurlarinda aliw (bunday sxemani Zaks boyinsha keri
tasiriw dep ataydi). Polikristallard: usinday sxema boyinsha izertlegende fotoplenka

rentgen nurlarinin deregi menen kristalliq tilginin arasina jaylastiriladi (7-stwret).

Fotoplenka

7-suwret.
A§0 'S'(;

St 4 — )‘T 223 ~ > Polikristalda "shagilisqan"
Rentgen _ .
nurlari'ni'n’ K1~1s'lta}11 q rentgen tolqilarindagi Debay
. u'lgi

deregi. ,
saqiynalarinin alimiw sxemasi.
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6-suwrette Kkeltirilgen jagdaydagiday, 7-sawrette keltirilgen jagdayda da
rentgenogrammada tutas, tenn 6lshewli garawitqan koncentrlik shenberler — Debay

saqiynalar1 alinadi. Debay saqiynalar1 menen shaglistirtw muyeshi arasindagi baylanis

tg(m—260) = ZD_L
formulasinin jardeminde beriledi. Bunday jagdayda 26 > 90°.

Biz joqarida keltirgen jagdaylar tegis fotoplenkaga O muyeshinin barliq
manislerindegi difrakciyaliq Debay saqiynalarinii alinbaytuginligi aykin tarde
kérinedi. Bunday "kemshilikti" difrakciyaliq siwretti cilindrlik fotoplankaga tasiriw joli
menen saplastintwga boladir (8-suwret). Difrakciyaliq stwretti tusiriwdin usinday

sxemas1 P.Debay tarepinen usinildi hdm endi biz qaraytugin usildi Debay usili dep

atayd.

X'
Shag'i'li'sqan nur- )

; \ l.‘ lardag'i’ konuslar /

sistemasi’

J Rentgen )
/ plenkasi' \ N
) . \ .
J= »d
Ekvator X
S e ———FF——F F—— )

b

8-suwret. Debay saqiynalarimini aliniw sxemasi (a) hdm rentgenogrammanin

(debaegrammanin) turi (qayta islengennen keyingi).

Debay usilinda diametri 1 mm den tlken bolmagan polikristalliq tlgi yamasa
shiyshe tayagshaga jelimlengen untalgan kristall ulgi qollaniladi. Tayagsha menen jelim
rentgen plenkasinda difrakciyaliq daqglardi yamasa unamsiz fond: payda etpewi kerek.

Rentgenogrammada (endi rentgenogrammani "debaegramma" dep ataymiz) birdey
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garawitgan rentgenogrammann orayina qarata bir birine simmetriyali dogalar payda

boladi. Bunday dogalardi debay siziglar1 dep ataymiz.

6-§. Cilindrlik kamerani qollangandag1 debaegramma tusiriwdin

geometriyasi

Adette debaegrammalardi alw ushin RKD tipindegi (somifi ishinde RKD-114
kéberek  tarqalgan) rentgen kameralarinda tusiredi>. Bunday kameralard:
paydalanganda rentgendifrakciyaliq suwrettin payda boliwinini geometriyasin toligiraq
qarap shigamiz. Kameraga kirgen orinda kese-kesimi belgili bolgan tegis-parallel
rentgen nurlarimin ddstesin aliw ushin kollimatorliq duzilis paydalanilad: (9-suwret).
Rentgen plenkasin kameranin ishki cilindrlik betine tegis tiyip turatuginday etip
jaylastiradi. Plenkanin ushlarin izertlenetugin ulgige kelip tusetugin rentgen nurimin
bagitina salistirganda jaylastinwdin tsh tarli usili bar (10-stwrette korsetilgen).
Olardin birinshisin 4piway1 jaylastiriw, ekinshisin keri jaylastiriw hdm tushinshisi
asimmetriyal turde jaylastirtw dep ataydi. Amelde asimmetriyali jaylastiriw ken tarde

gollanilad.

2 Kameranin "RKD" atamasi "rentgenovskaya kamera Debaya — Debay rentgen kamerasi” degendi
anlatadi. RKD-114 kamerasinda cilindrlik kameranin rentgen plenkasin bekitetugin cilindrdin
diametri 114 mm. Demek m-114 = 360 mm. Demek rentgen plenkasini har bir millimetrine 10 liq
muyesh saykes keledi.
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9-suwret. Debay kamerasinda rentgendifrakciyaliq suyaretti aliwdn geometriyasi.1 -
kameranin korpusy; 2 — rentgen plenkas: (fotoplenka), 3 — kollimatorhq duzilis, 4 -

plenkanin shetleri, 5 — plenkadag tesik, 6 —podstavka, 7 — kishkene ekran.

Kameranii kdsheri gorizont bagitinda jaylastiliradi ham usigan saykes ulgi de
gorizont bagitinda jaylastiriladi. Rentgen nurimin kameradan shigatugin bolimine
fluorencentlik ekran bekitilgen kishkene qalpaq ham qorgasin sindirilgen shiyshe
ornalastirilgan. Fluorescenili ekran rentgen nurmm bagitin hdm kameranin

yustirovkasin durishw ushin gollaniladz.

DA T T () 1 T (qe A
IFg:iP
R D EEEC)BENELES e

40 180"-46
c) A C B'/ \B
EOINEOIEES
B

10-sttwret. Debay kamerasinda rentgen plenkasin jaylastiritwdin tsh usili.

a) — adettegidey, b) — keri ham c) - asimmetriyaliq

7-§. Debay si1ziqlarinin intensivliginin har qiyli faktorlarga baylanisi

Debay siziglariin intensivligin esaplaganda biz rentgen nurlarmmn kristallardag:
shashirawinin kinematikaliq teoriyasin basshiligqa alamiz. Koépshilikke belgili bolgan
bul teoriya boyinsha difrakciyaga ushiragan polyarizaciyalanbagan rentgen

tolqmnlarinin intensivligi

I =1

N223 [ e? 1+ cos?26
0 . |F| p 2

sin26 mc 2
formulasinin jardeminde esaplanadi. Bul formulada N arqali kristaldin kélem

birligindegi atomlardin sani, A arqali kristalga kelip tusiwshi rentgen nurlarinin tolqin
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uzinhigy, arqali elektronnii klassikaliq radiusi, F arqali strukturaliq faktor (2-

e
mc?

paragrafta keltirildi), L+cos720 arqali polyarizaciyaliq faktor, p arqali qaytalamiw faktori,

I, arqali kristalga kelip tisken rentgen nurinin dastesinin intensivligi belgilengen.
Biz qaytalamiw faktor1 p haqqinda gdp etemiz. Eger biz kubliq kristallar ushin
kristallografiyaliq tegislikler arasindagi qashigliqt: eske tusiretugin bolsaq, onda onin

shamasinii

a
dypy = —
Rk A 2

formulasinin jardeminde esaplanatuginligin bilemiz. Biz apiway1 bolgan 100
tegislikler semeystvosin alip garaytugin bolsaq, onda d19, d100, do10, do10 ham basqa
da tap usinday tegisliklerdin birdey maniske iye bolatuginligin kéremiz. Bul jagdayda
biz ekvivalent tegisliklerdin sami haqqinda aytamiz hdm tyreneyin dep atirgan
qaytalamiw faktorinin manisi p = 6. Eger h00 tipindegi tegisliklerdi qaraytugin bolsagq,
onda p shamasin 12 ge ten bolatuginligin kéremiz (321 indeksli tegislikler ushin
p = 48. Bul jagday difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarimin intensivligi I ushin
alingan anlatpadagi p nin qatnasiwinin sebebin ayqin turde tasindiredi.

Albette, kristallarda difrakciyaga ushiragan rentgen nurlarmn intensivligi
kristaldii 6zinin formasina da, 6lshemlerine de baylanish. Bul faktorlardin barligin
esapqga alsaq, onda témendegidey formulalard: alamiz (basqa belgilewlerde ham SI

esaplawlar sistemasinda) [37]:

g /131 e? 21+c05229|F 21 x
mit = o\ g com > hkl

n2 & 02
sin?(mN,n) sin?(mNy§) sin?(nN.{)
Xj sin?(mn) d j sin?(m§) d j sin?(m{)

B 1 1

Bul anlatpadag

dq.

]2 sinz(nNan)d jz sin?(Ny&) i j sin?(mN, ()

sin?(mtn) ; sin?(mé) sin?(m{ )
B 1

kébeytiwshisin Lauenin interferenciyaliq funkciyasi dep ataydi.
Debaegrammadag reflekslerdin sami paydalanilip atirgan rentgen nurlariin tolgqin

uzinliginan (bul jerde paydalanilatugin xarakteristikaliq rentgen tolgqinlarinin uzinhg:
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nazerde tutilmaqta) baylanish ekenligin ansat tusindiriwge boladi. Vulf-Bregg

teAlemesinen biz

A
2dpj

sinf =

anlatpasin alamiz. sinf <1 tensizligi orinlanatugin bolganlqtan % <1 ham
hkl

NS

< dp tensizliklerinin orinli bolatuginligin kdéremiz. Demek rentgenogrammada

arasindag1 qashiqliq dpy; nii shamasi % shamasinan ulken bolgan kristallografiyaliq

tegislikler semeystvolarinan difrakciyaliq siziglar alinadi eken. Bul tensizlikler A nin
shamas:1 ganshama kishi bolsa, rentgenogrammada alinatugin Debay siziglarimin
saninin sonshama ulken bolatuginligin kdrsetedi.

Misal sipatinda o-Fe kristallarin (a-Fe kristallh kolemde oraylasqan kubliq
strukturaga iye, a = 2,86 A) har quyh tolqin uzinlglarinda izertlegende Debay
siziglarimin saninin qalayinsha ézgeretuginligin kéremiz (1-keste).

1-kestede rentgen tolqninin uzinhgmin kishireyiwi menen debaegrammadag
difrakciyaliq siziqlardii kobeyetuginligi korinip tur: Kobalttan islengen anodi bar
rentgen trubkasinin nurlariwinda en kép sanh difrakciyaliq siziglardin alinadz.

1-keste.
a-Fe kristallarin har qiyl tolqin uzinliglarinda izertlegende alinatugin Debay

siziglarinin sani

hkl d, A K, Cr; K, Fe; K,, Co; K, Cu;
1=2,2909 A; | A=1,9373 A; | A=1,7902 A; | A=1,5418 A;

z = 24. z = 26. z=27. z = 29.

110 | 2,02 + + + +

200 | 1,43 + + + +

211 | 1,17 + + + +

220 | 1,01 - + + +

310 | 0,907 - - + +

222 | 0,825 - - - +
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8-§. Spektrdin K« ham Kg s1z1qlarin ayiriw. Nurlamiwdi

monoxromatizaciyalaw

Biz joqarida korip Otken polikristallq Debay wusili polikristalllq ulgini
monoxromatliq tolqinda tusiriw usili dep atalatugin bolsa da, tlgige kelip ttsetugin
rentgen tolqini quramali spektralliq quramga iye ham témendegidey qurawshilardan

turadi (2-suwret):

2mhc _ 12,395
eU U

1). Tutas spektrden. Bunday spektr en kishi tolqin uzinligr A4,,;, = (bul

anlatpada anodliq kernew U dinl shamasi kilovoltlerde beriledi, al tolqn uzinligimin
manisi angstremlerde alinadi) shamasinan A,,,, shamasina shekemgi tutas spektrden
turadi ham bul spektr rentgen plenkasinda fondi beredji;

2) S1z1qli spektrden (xarakteristikaliq spektrdin K seriyasinan)®. Tolqin uzinliqlar:
Debay siziglarin payda etetugin K, ham Kz xarakteristikaliq rentgen nurlarinan turadi
(biz K, xarakteristikaliq nurinii eki nurdan turatuginligi atap otemiz, misali mis

antikatodi bar rentgen trubkasinan /1,(“1 =1,54051 A ham /1,(“2 =1,54433 A rentgen

nurlar1 shigip, koplegen jagdaylarda olar bir difrakciyaliq siziqti beredi. Sonligtan

olardin ornina intensivliklerin esapqga algan halda bir tolqn uzinlig:

20k, + A, )
— 2 =154184

formulasinin jardeminde esaplanadi).
Kp xarakteristikaliq nurlamiw1 rentgen plenkasinda K, nurlaniwi menen birge

Debay siziglarin beredi. Mis antikatod1 ushin g, = 1,39217 A, al onin intensivligi K,

xarakteristikaliq nurinin intensivliginen shama menen tsh ese kishi.

K

3 Debaegramma tusirilgende difrakciyaliq sawretti payda etiwge rentgen trubkasinan shigqan
barliq spektr paydalaniladi. Usigan baylanish biz xarakteristikaliq K seriyasina kiretugin nurlardin
intensivliklerinin xarakteristikaliq L seriyasina kiretugin nurlardin intensivliklerinen juda ulken
ekenligin, sonliqtan difrakciyaliq siwretti payda etiwge tek K seriyasina kiretugin K« menen Kg
nurlarinii qatnasatuginligin atap 6temiz.
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11-sawret. Litiy iodati (Lil O3) kristallinan tusirilgen debaegramma. Suwrette K, ham
Kj xarakteristikaliq rentgen nurlarinin difrakciyasimn saldarinan payda bolgan Debay

saqiynalarinin siwretleri siziglar menen ayirim tarde korsetilgen.

Spektrdegi o ham 3 xarakteristikaliq nurlanmiwlarinin beretugin Debay saqiynalarin
bir birinen ansat ajiratip aliwga boladi. Onii ushin birinshi gezekte difrakciyaliq
siziglardin intensivliklerine itibar beriwimiz kerek.

Birinshiden, qurallanbagan kéz benen qaraganda  nurlarmim difrakciyasinin
saldarman aliatugin Debay saqiynalarimin intensivligi a nurlarinin difrakciyasimn
saldarinan alinatugin Debay saqiynalarinin intensivliginen shama menen tsh ese tulken.

Ekinshiden Cu anodi bar rentgen trubkasi qollanilganda 2dj;;Sinf = na

formulasinan

sinfg B 1.3922
sinf, 1,5418

= 0,903

shamasin alamiz. Tap usinday jollar menen hdar bir difrakciyaliq siziq ushin sin©
shamalarinii manislerin tawip sdykes esaplawlardan ham intensivliklerin k6z benen
salistirtw arqali har qiyh xarakteristikaliq nurlardii difrakciyasinan payda bolgan

Debay siziglarinin indekslerin tabiw mumkinshiligi bar bolad:.

9-§. Difrakciyaliq sawretti rentgen difraktometrinin jardeminde

registraciyalaw

Difrakciyaliq stwretti kvantlardin esaplagishlarinin (scintillyaciyaliq, yarim
Otkizgishli, proporcionallq ham poziciyaliq) jardeminde registraciyalaw, al
difrakciyaliqg muyeshtin shamasin rentgen goniometri jairdeminde tabiw ushin arnalgan
rentgen apparatlarin rentgen difraktometrleri dep ataymiz (3-suwret) [31-33]. Rentgen

difraktometrlerinin jardeminde I(0) turindegi difrakciyaliq suwretti registraciyalaw
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usilin difraktometrlik wusil, al alingan difrakciyaliq stwretlerdi [yagniy [ =1(8)
garezligin] difraktogrammalar dep ataydi®.

Difraktometrinde rentgen suwretin tasiriw sxemasin qarap Otemiz. 12-suwrette
bunday suwretke tusiriwdin kenisliklik sawleleniwi keltirilgen. Rentgen goniometri
difraktometrdin dhmiyetli bolimlerinin biri bolip tabilad: (rentgen goniometri rentgen
nurlariin tasiw ham shagilisiw muyeshlerinin  madnislerin 6lsheydi). Esaplagish
aylanatugin shenberdi goniometrdin shenberi dep ataydi. Onin radiusin R; arqali
belgileymiz. Bul shenber ekvatorliq (gorizont bagitindagi) tegislikte jaylasqan. Bul
shenberdin orayi arqali goniometrdin vertikal bagitta bagitlangan kosheri otedi.
Izertlenetugin ulgi goniometrdin kdsherine parallel etip goniometrlik duziliske
bekitiledi.

Rentgen goniometrinde adette tegis kristalliq tlgiler izertlenedi.

Ulgi menen esaplagish goniometrdin kdsheri dégereginde qol menen de, elektr
dvigatelinir jardeminde de aylaniwi mamkin. Ulgi menen esaplagishtin aylaniwinn
muyeshlik tezliklerinin qatnasi adette 1/2 ge ten, yagnly wesqp = 2wy, tenligi

orinlanadi)®.

Shag'f'li'sqan nurlardi'n’ konuslan’

M San'laq (kollimator)

o Rentgen
— 7RL _S I R S frubkasi'ni'n’
o, fokusi'
obF

Esaplai

26

Goniometrdin'
ko'sherni

12-stwret. Rentgen difraktometrin qollanganda difrakciyaliq maksimumlard:

registraciyalawdin sxemasi

4 Avtomat difraktometrlerde esaplagish tek gorizont bagitindagi tegislikte jaylasqan tek bir mayesh
boyinsha emes, al vertikalliq tegislik boyinsha élshenetugin 9 muayeshi boyinsha da qozgaladi.
5 Ulgi menen esaplagishtin aylaniwinmini miyeshlik tezliklerinii usinday qatnasinda keri kenisliktegi
radius-vektordin boy1 menen juriw saykes keledi.
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13-suwrette ulgi menen esaplagishtin aylaniw tegisliginde stuwretke tusiriwdin
sxemasi berilgen.

Fokuslawshi' 13-sttwret.
shen'berdin’ oray

R

Ri=5— i s .,
f2sinH stiwretke tusiriwdini sxemasi.

Fokuslawshi' P . , Lo
Ulgi menen esaplagishtin tegisliginde

O —goniometrdin kosheri;

R; - goniometrdin shenberinin
radiusi;

F — rentgen trubkasinin fokusi;

S1 ham S: — sheklewshi sanlaqlar;

R — fokuslawshi shenberdin radiusi.

Fokuslawshi shenber tsh noqat arqali 6tedi: nurlamiw deregi (F), tlginin betindegi
nurlandiriliwshi uchastka hdm esaplagishtin gabil etiwshi sanlagi S:. O muyeshinin

ulkeyiwi menen fokuslawshi shenberdin radiusinin kemeyetuginligin korsetiwge

boladi:

R
R, =—9%
5™ 2sind

Tegis ulgilerdi tusiriw ushin difraktometrde tuwr1 muyeshli kesimge iye sanlaqglard:

gollanad1. Ulgige kelip tasiwshi nurdm gorizont bagitindag: tlkeyiwi (rasxodimost)
sanlaqtin kenligi menen, al vertikal bagittag1 ulkeyiwi sanlaqtin biyikligi menen
aniqlanadi. Vertikal bagittagi nurdin ulkeyiwin saplastirtw ushin Soller sanlaginan
paydalanadi (Soller sanlag: bir birinen belgili bir qashigliqta jaylasqan bir birine parallel
bolgan plastinkalardin jiynaginan turada).

Rentgen difraktometrinde difrakciyaliq suwretti registraciyalawdin har quyl usillar:

bar [28-29].

10-§. I bap boyinsha uliwmaliq juwmagqlar

Biz jogarida rentgen nurlarimin difrakciyasinin jardeminde kristalliq denelerdin,

sonin ishinde polikristalliq zatlardin atomlig-kristalliq strukturasin izertlew,
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kristallardin simmetriyasin, elementar qutilardii turaqlilarin, elementar qutidag:
atomlar, molekulalar yamasa ionlardii koordinatalarin aniglaw, fazaliq tallawlard:
sapaliq ham sanliq turde 6tkeriw jumislarimin fizikaliq tiykarlar1 hagqinda gap ettik.
Bul jumislardii ddewir quramali ekenligi, atap aytqanda bir kristalliq dene ushin
rentgenostrukturaliq tallaw otkeriw ushin kop sanlh difrakciyaliq eksperimentlerdin
Otkeriletuginligi korsetildi.

Kompyuterlik texnikanin jedel turde rawajlaniwina baylanisli debaegrammalar
menen difraktogrammalard: qollanip fazaliq tallaw, kristalliq denelerdin strukturasin
aniglaw boyinsha "qol menen islenetugin jumislar" orinlarin difrakciyaliq spektrlerdi
avtomat turde qayta islew jumaislari iyeledi. Sonligtan 6tken asirdin 80-jillarinan baslap
difrakciyaliq spektrlerdi jiynaw hdm qayta islewdi avtomatlastiriw, teoriyaliq
rentgenogrammalard: daziw boyinsha jumislar putkil Jer juzindegi laboratoriyalarda,
soninl ishinde Berdaq atindagi Qaragalpaq mamleketlik universitetinin uliwma fizika
kafedrasinin laboratoriyalarinda da tlken patler menen alip barilda.

Hazirgi waqutlar1 judé rentgenostrukturaliq analiz benen baylanish bolgan kop sanl
kompyuterlik programmalar bar hdm olardin jardeminde kristalliq hdm amorfliq
zatlardin strukturalarin (atomlig-kristalliq strukturas1 menen substrukturasin) izertlew
boyinsha ken kdlemdegi jumislar jurgizilmekte. Bul jumislarinin barligi da "qol menen
islenetugin” jumislardi jenillestiredi, alinatugin strukturaliq informaciyalardin
mugdarin kdbeytedi.

Kompyuterlik programmalardi ayqin strukturaliq maselelerdi sheshiw ushin
gollamiw rentgen nurlarmin kristalliq denelerdegi difrakciyast qubilisinini fizikaliq
tiykarlarin uyreniw ushin da ulken mumkinshiliklerdi aship beredi. Sonligtan
kompyuterlik programmalardi ayqn strukturaliq maselelerdi sheshiw ushin
gollanmiwdin ilimiy-metodikaliq dhmiyetinin joqar1 ekenligi kelip shigad:.

Bul jumista hazirgi waqitlar1 ken tarde tarqalgan PowderCell ham CrystalDiffract
programmalarin polikristall udlgilerdin atomlig-kristalliq strukturasin amiglaw ushin
paydalaniw ushin ormlanda.

PowderCell programmas: polikristalliq tlgilerden alinatugin difrakciyaliq Debay

saqiynalarinin (bul Debay usilinda) ham difraktogrammalardin (polikristallard: yamasa
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untalgan kristallardi rentgen difraktometrlerinin jardeminde izertlegende) alinatugin
difrakciyaliq profillerin modellestiriw ushin arnalgan [34]. Bir gansha jetilistirilgen
CrystalDiffract programmasi da tap usinday maselelerdi sheshiw ushin déretilgen. Bul
programmalardin ekewi de jagst kristallangan obektler ushin difrakciyaliq
magliwmatlard: gayta islewdin en tiykargr usillariminn usili bolip tabiladi. Eki usil da
Ritveld tarepinen 1967-jili usinilgan strukturani toliq profilli aniglaw  usilina
tiykarlangan [35]. Profillik usildin maénisi difrakciyaliq profildin hdr bir noqatindag:
intensivliktin eksperimentlerde alingan madnisi menen esaplangan (teoriyaliq)
manisinin bir birine saykes keliwine alip keletugin atomliq parametrler menen profildin
parametrlerinin  manislerin tabiwdan ibarat. Difrakciyaliq shagilisiw menen
aniglanatugin parametrlerdin manislerin izlewdin bir waqitta dmelge asiriliwi bul
usildin artigmashligi bolip tabiladi.

Nanokristalliq obektlerdin strukturasin aniqlaginda toliq profili analiz usilin
paydalaniw bazi bir qymnshiliglar menen baylanish. Madésele sonnan ibarat,
nanokristalliq obektler nanometrlik o6lshemlerdegi obektler bir biri menen ganday da
bir jollar menen baylanisqan sistemalar bolip tabiladi. Bunday baylanis kdépshilik
jagdayda kogerentlik bolip, bloklardin birden-bir kristallografiyaliq orientaciyasi
saglanadi. Biraq kristalliq bloklar arasindag1 shegaralar (bunday shegaralar jaylastiriw
defektlerine ugsas) saqlanadi. Al Ritveld usilinin tiykarinda rentgen nurlarinmn
shashirawindag: kinematikaliq jaqinlasiw jatadi. Bunday jaqinlasiwda polikristall
xaotikaliq tarqalgan kristallitlerdin jiynag: sipatinda ham har bir kristallit kogerentlik
shashiraw oblastlarimini dlshemlerindey, biraq ekstinkciyaliq uzinligtan adewir kem

Olshemlerge iye.

IT bap. PowderCell ham CrystalDiffract programmalarin
polikristall algilerdin atomliq-kristalliq strukturasin aniqlaw

ushin paydalamiw

11-§. PowderCell 2.4 programmasinin xarakteristikalar1 ham
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mumkinshilikleri

PowderCell 2.4 programmasimn (PCW.EXE fayli)) jardeminde tdémendegidey
operaciyalard: orinlaw mumkin:

a) simmetriyanin kenisliktegi gruppalarinin tiplerinin 740 tan aslam har qiyh
duzilislerinen paydalanip kristalliq strukturalardi korsetiwge boladi®;

b) har quyli singoniyalar ushin kenisliklik gruppanin bir tipinen ekinshi tipine har
quyli transformaciyalardi paydalaniw;

c) barliq Laue klasslarin hdm translyaciyaliq podgruppalardi generaciyalaw — bul
simmetriyanin tomenlewi menen juretugin fazaliq 6tiwlerdegi strukturamn 6zgerislerin
uyreniw, saylap alingan atomlardin yamasa molekulalardin aylaniwlari menen
translyaciyalarin paydalanip elementar qutimn ishindegi strukturami variaciyalaw
ushin almastiriwga bolmaytugin qural bolip tabilads;

d) saykes rentgenlik ham neytronliq polikristalliq difraktogrammalardi bir waqitta
korsetiw;

e) difrakciyamini har qiyli sharayatlarin imitaciyalaw, misali: nurlaniwdin tolqin
uzinligl, dubletlerdin ayriliwi, eksperimenttin geometriyas: (Bregg-Brentano, Debay-
SHerrer ham basqa da usillar), kenligi (eni) ézgermeli sanlaqlar, anomalliq shashiraw
ham tag1 basqalar;

f) difrakciyaliq maksimumlardin har quyli profillerin saylap aliw (Gauss, Lorentz,
Pseudo-Voigt);

g) esaplaw joli (teoriyaliq) menen hdm eksperimentte alingan profillerdin bir birine
saykes keliw darejesin xarakterlewshi har qiyli faktorlard: paydalanip grafikaliq jollar
menen eksperimentalllq hdm esaplaw joli menen alingan difraktogrammalard:
salistiriw;

h) kristalliq struktura menen esaplangan difraktogrammalardi har qiyli grafikaliq
formatlarda eksportlaw (misali Enhanced Meta File, Bitmap);

i) difraktogramma menen ogan saykes keliwshi strukturani manipulyaciyalaw

(misali molekulan1 aylandiriw) arasindagi baylanisti korsetiw;

6 Bul jerde "duzilis" so6zi rus tilindegi "ustanovka" s6zine saykes keledi.
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k) berilgen strukturaliq model ushin atomlar arasindagi baylanislardin uzinhigin,
elementar qutidagr barliq atomlardin koordinatalarin hdm olar arasindag:
muyeshlerdin manislerin aniglaw;

) grafika menen difrakciyaliq shagilisiwlardin kestesin Windows operaciyaliq
sistemasinin basqa da programmalar1 ushin eksportlaw;

PowderCell 2.4 programmasimin jardeminde basqa da operaciyalardi orinlaw
mumkin.

Obekttin  difraktogrammasinda omin  strukturast haqqindagr informaciya
"shifrlangan". Onin rasshifrovkasi ushin biz témendigidey izbe-izlikte hareket etemiz:

1. Biz boljagan strukturaliq modeldi duzemiz;

2. Duzilgen model ushin kompyuterlik programmanin jardeminde eksperimenttin
berilgen sxemasindag1 teoriyaliq teoriyaliq difrakciyaliq profildi dazemiz. Bunnan
keyin modeldin parametrlerin dzgertiw (variaciyalaw) arqali teoriyaliq profildi
eksperimentalliq profilge mtimkin bolganinsha jaqinlastiramiz.

Aniglanatugin parametrlerdin fizikaliq manisi haqqindag tiykarg teoriyaliq
magliwmatlar. Obekttin (birikpenin, kristalliq denenin) strukturaliq modelin duzgende
tomendegidey magliwmatlar talap etiledi: elementar qutiun tipi (Brave panjeresinin
tipi), onin parametrleri (a, b, ¢, a, 3, Y), simmetriyanin kenisliklik gruppasi, atomlardin
elementar qutidag1 koordinatalar hdm simmetriyanin kenisliktegi gruppasinin berilgen
duzilisi (ustanovka) ushin noqatlardin duris sistemalar1 (vayskopliq poziciyalar), jilliliq
parametrleri hdm atomliq poziciyalardin toltirilganlig:.

Obekttin bunday maghwmatlarin magliwmatlardin har quyli bazalarinda tabiw
mumkin. Bunday bazalardin ishindegi en  ulkeni internettegi  adresi

http://database.iem.ac.ru/mincryst/ bolgan MINCRYST (Minerallar hdm olardin

strukturaliq analoglar1 ushin kristallografiyaliq ham kristalloximiyaliq maghwmatlar
bazasi) magliwmatlar bazasinan aliwga boladi. Zarurli bolgan maghwmatlard: izlew
obekttin atamasi, ximiyaliq formulasi, kristallostrukturaliq parametri boyinsha amelge
asiriwga boladu.

Teoriyaliq difraktogramman teoriyaliq jollar menen esaplaw ushin minalardi biliw

kerek: nurlantwdii  tari, suwretke tusiriwdin < geometriyast  (difrakciyaliq
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eksperimenttin sxemasi), suwretke tuasiriwdin intervali (20 muyeshinin interval),
detektordin skannerlew adimi, detektordin nolinin awisiwi, profillik funkciyanin
parametrleri hdm basqalar. Amqlawdinn natiyjeleri: panjerenin parametrlerinin ham
atomliq parametrlerdin manisleri, profillik parametrler, teksturanin profilleri ham tagi
basqalar.

Endi joqarida keltirilgen bar qatar atamalardin fizikaliq manisleri haqqinda gap
etemiz.

Elementar quti. Elementar qut1 Gsh translyaciyaliq (a, b, ¢) ham tush muyeshlik (a,
, Y) parametrlerge iye boladi. Bul parametrlerdin har qiyli ménisleri boyimsha olard:

jeti singoniyalarga boledi (2-keste):

2-keste.
Singoniyalar (kristalliq sistemalar), Brave panjerelerinin tipleri, simmetriya elementleri

ham singoniyalardin xarakteristikalar1 [36]

Crystal System Bravais Symmetry
Lattices

Cubic PIF a=b=c, a=B=y=90
Tetragonal P I 4/mmm a=b#c, a=B=y=90
Hexagonal PR 6/mmm a=b#c, a=f=90y=120
Rhombohedral* R 3m a=b=c, a=B=y#90
Orthorhombic PCIF mmm azb#c, a=B=y=90
Monoclinic PC 2/m azb#c, a=y=90 B#90
Triclinic P 1 azb#c, azB#y=90

Kristallar rentgenografiyasindagi en dahmiyetli shamalardin biri kristallografiyaliq
tegislikler arasindag1 qashiqliq dpy; bolip tabiladi. Har bir singoniya ushin dpy; nin

shamasin esaplawdin formulalar1 belgili [2]. Olardin ishindegi enr universalliq formula
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triklinlik kristallar ushin jazilgan formula bolip tabiladu:

_-1/2
cosy cosf 1 cosf 1 cosy

k l
1 cosa +E cosy cosa +E cosy 1

Qs
Al~S|x Qs
Al~S|x Qs
QAl~S|x Qs

cosa 1 cosf 1 cosfi cosa

i = 1 cosy cospP

cosy 1 cosa
cosfi cosa 1

Endi 2dpysin6 = nd  formulasin differenciallap dj,; shamasin aniglawda
jiberiletugin salistirmali qateliktin

Adhkl

= CthAQ, Adhkl = dhklctgHAQ
dhkl

formulalar1 boymsha amiglanatuginligina ham salistirmali gateliktin shamasimim 0
muyeshinen hdam radianlardagi A6 absolyut qatelikten garezli ekenligine iseniwge
boladi. Bul formulalardan 8 — 0 sheginde Ady,, = 0 ekenligine iye bolamiz. Sonliqtan
dpk; shamasin aniglaganda ulken muyeshlerdegi rentgen reflekslerin paydalaniw kerek
boladi.

Simmetriyanin kenisliktegi gruppasi [38]. Simmetriyanin kenisliktegi gruppasi
dep kristaldin noqatliq hdm translyaciyaliq simmetriyasimin tarlendiriwlerinin jiynagi
bolip tabiladi. Bunday gruppa ideal kristalliq panjerelerdegi materialliq bélekshelerdin
bir birine salistirgandagi jaylasiwlarindagi mumkin bolgan barliq simmetriyani
tariyipleydi. Barlig1 bolip simmetriyanin 230 kenisliktegi gruppasi bar. Us1 waqitlarga
shekem izertlengen juzlegen min strukturanin galegen biri us1 230 gruppanin birine

kiredi.
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Qutidagr atomlardin koordinatalar1. Noqatlardin duris sistemasi. Simmetriyamn
kenisliktegi gruppasi elementar qutidagi atomlardin koordinatalarin aniglamayds, al
atomlardin kristalda jaylasiwlarimin qagiydalarin aniqlaydi. Rentgenostrukturaliq
analizdin aldinda turgan masele elementar qutidag:i atomlardii (ionlardin,
molekulalardin) koordinatalarin aniglawdan ibarat.

Nogqatlardin duris sistemasi dep simmetriyanin kenisliktegi gruppasimin barliq
simmetriyaliq operaciyalarin bir (baslangish) noqatqa tasir etiw jol1 menen alinatugin
noqatlardii jiynagina aytamiz. Baslangish noqattin orni onin poziciyasi, al bir
elementar qutiga saykes keletugin sistemaninn noqatlarinii sanin poziciyanin eseligi
(kratnost pozicii) dep ataladi. Sistemamin har bir noqatinda atom (yamasa ion)
jaylasadi, al nogatlardin duris sistemasi berilgen strukturadag: kristalloximiyaliq jaqtan
teppe ten bolgan (birdey bolgan) atomlardin jiynag: bolip tabiladi.

Nogqatlardin duris sistemasinint sani simmetriyanin kenisliktegi gruppasi tarepinen
aniglanadi. Nogatlardin duris sistemasi poziciyalardini eseligin hdm onini atamasin 6z
ishine aladi. Misali 4a poziciyas: a poziciyasin hdm onin eseliginin 4 ke ten ekenligin
anlatadu.

Simmetriyanin hdr bir kenisliktegi topari ushin noqatlardii duris sistemasi
hagqinda Kristallografiya boyinsha Xaliq araliq kestelerden toliq maglhiwmatlard:
aliwga boladi. Témendegi 14-stwrette Xaliq araliq kestenin 1-tominan simmetriyanin
kenisliktegi Pmmn gruppasi ushin alingan misal keltirilgen [38-39].

v e R e e’

2y Exg, 5% 229 IxE IyE
Ry LRy MAx, XAy, JAz ESX

14-stiwret.
48 h m  oxxzn onxx, xzx, x5 IxR% 2%
xR% R% xA% 2Ry 185x Rix

Qatar san1 216 bolgan simmetriyanin

24 g mm xbh bub bbu SRE BRb BA
24 f mm x00; 0x0; 00x £00; 0%0; 00x kenisliktegi F43m gruppast ushin
16 e 3Im xxx; xR% 2x% 2ix

o @ e Wi noqatlardin duris sistemalar1 [38-39].

4 ¢ Bm Ll
4 b Bm i
4 a Bm 000

Nogqatlirdin duris sistemas: ushin (dpiwayr forma ushin siyaqli) uliwmaliq ham
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jekke sistemalar bar boladi”. Eger baslangish noqat simmetriya elementlerinin birinde
yamasa birdey simmetriya elementlerinen birdey qashigliglarda jaylasqan bolsa
noqatlardin jekke duris sistemasi alinadi.

Eger baslangish (demek ogan simmetriyaliq jaqtan ekvivalent bolgan noqatlardin
barlig1) nogat hesh bir simmetriya elementlerinde jaylasqan bolmasa yamasa birdey
simmetriya elementlerinen birdey kashiqliqta jaylaspagan bolsa, onda noqatlardin
uliwmaliq duris sistemast alinada.

Simmetriyamii  kenisliktegi F43m gruppasi ushin (Internacionalliq sistemadagi
gatar san1 216) noqatlardin uliwmaliq duris sistemast ushin 96 poziciya alinadi.

Biz bul jagdayd: toligiraq qarap dtemiz (sebebi kenisliklik simmetriyasi tap usinday

bolgan ZnS kristallar1 hagqinda témende gap etemiz).

Ese- | Simmetriya | Duris sistemalardin
ligi | elementi noqatlarinin koordinatalar:
4 a 000, 0v2Y2, Y20%2, ¥2%20.
b Valals, 1500, 0420, 0072
c VaVaVa, Va¥s¥s, YaYa¥, Ya¥aVa.
d Ya¥s%, YaVaa, Va¥aVs, VaVa%A.
16 e xXxXx, XXX, Xxx, XXX.
ham tag1 basqalar

Biz tdmende BaTiO:s kristallarinin misalinda PowderCell programmasinin berilgen
koordinatalardin manisleri boyisha ayqin atomliq strukturadagir qanday poziciyani
iyeleytuginligin aniglay alatuginligin korsetemiz.

Jilliliq parametrleri ham atomliq poziciyalardin tigizligi. Haqiyqiy kristalliq
denelerde atomlar Ozlerinin elektronlar1 menen birge jilliliq terbelislerine gatnasad:.
Olar 6zlerinin ten salmaqliq orinlarinin atirapinda terbeledi. Sonit menen birge atomlar
arasinda ximiyaliq baylanistin belgili bir tipi orin aladi. Jilliliq qozgalislariniii atomnin
shashiratiwshiliq qdbiletligine tasir etetuginlig: tabiyiy. Usinin saldarinan difrakciyaliq

siziglardin intensivligi temperaturaninn 0siwi menen kemeyedi. Bul jagday shagilisqan

7 Rus tilindegi terminologiyadagi "CHastnaya sistema" termini qaraqalpaq tiline "jekke sistema"
turinde awdarilgan.
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tolqmnin intensivligi I dint atomlardin awisiwinin ortasha kvadratliq manisi bolgan <u?>
shamas1 menen [~exp[<u®>] garezliginin orin alatuginlig1 menen baylanisli. Anizotropliq
terbelisler payda bolatugin jagdaylarda <u?> shamasi bir birinen garezsiz alt1
qurawshiga iye tenzorga aylanadi.

Kristallar rentgenografiyasinda qatar sani j bolgan atom ushin Debay-Uoller faktor:
(yamasa temperaturaliq faktor) dep atalatugin faktord: paydalanadi. Izotroplq

terbelisler orin algan jagdayda oni

exp [—8n2(uj2) (%)zl

tarinde jaziw mamkin. B = 8m?(uf) kdbeytiwshisin Debay-Uoller faktorinii parametri
yamasa atomnun jilliliq parametri dep ataydi. Omin birligi A? (uzinliqtii kvadrati). Eger
maseleni qatan tuarde tallaytugin bolsag, onda B parametrinin eki qurawshidan
turatuginligin koriwge boladi: birinshisi temperaturadan garezli bolgan qurawshi By
(bul qurawshi atomlardii jilliliq terbelislerin menen baylanisli)) ham atomlardin
statikaliq awistwlar menen baylanish bolgan bolimi Bs. Ekinshisi temperatura menen
baylanishi emes. Sonliqgtan B = B + B anlatpasina iye bolamiz.

Atomliq poziciyalardin tigizligt M berilgen poziciyadagi atomlardinn tlesine ten.
Maselen M =1 shamasi atomlardin barliginin berilgen atomliq poziciyada
turatuginligin bildiredi. M shamasinini 6lshem birligi joq.

Paydalanilatugin rentgen nurlari. Rentgenostrukturaliq analizde adette Cr, Mn, Fe,
So, Ni, Si, Zr, Nb, Mo, Ag hAm W anodlarimin rentgen nurlar1 qollanilad:. Tek us1 nurlar
ushin sdykes duzetiwler (rentgen nuriin kristalga kiriwinin terenligi, jutiwdin
massaliq koefficienti) polikristallardin difraktogrammasi ushin esapqa alinadi. Bul

jagday asirese fazaliq analiz (tallaw) ushin dhmiyetli.
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Difraktogramma tusiriwdin geometriyasi. Rentgen difraktometrleri suwretke
tasiriwdin har qiyli geometriyasin paydalaniwga mumkinshilik beretugin rentgen
goniometrine iye boladi (misali, GUR-5, GUR-7 ham basqalar). En ken tarqalgan
geometriyalar ishinde Bregg-Brentano geometriyasi jiyi qollaniladi. Bunday jagdayda
kristalliq ulgi goniometrdin kosheri dogereginde ¢ muyeshine burilganda, detektor
(difrakciyaga ushiragan rentgen kvantlarin esaplagish sol kosherdin ddégereginde 2¢
muyeshine buriladi). Bunday jagdayda 0-26 rejimi haqqinda gap etedi.

Profillik funkciyalar. Eksperimentte alingan difrakciyaliq profil eki funkciyamn
svertkasinan turadi. Birinshisi atomlig-kristalliq struktura hagqinda informaciyaga, al
ekinshisi difrakciyaliq siziqlarga eksperimentlerde orin algan sharayatlardin tasiri bolip
tabiladi. Piktin profilin har qiyli funkciyalar menen approksimaciyalaw mamkin. Misali
PowderCell programmasinda bunday funkciyalardin sani tortew - Gauss, Lorentz,
Pseudo-Voigtl ham Pseudo-Voigt2. Fon darejesi birden jetige shekemgi polinomnin
jardeminde approksimaciyalanadi. PowderCell programmas: profillik funkciyamn

parametrlerin de, fonnii polinominin parametrlerin de aniglawga mumkinshilik

beredi.

12-§. Birinshi etap — strukturanin modelin duziw

PowderCell 2.4 programmasi menen tanisiwdi ayqin tardegi maselelerdi sheshiw
menen birge alip bargan duris dep esaplaymiz. Sonliqtan témende programmani har
quylt kristallar ushin maselelerdi sheshiw ushin qollanamiz.

PowderCell 2.4 programmasin iske qosamiz hdm monitorda 15-suwrette

koérsetilgendey ayna payda bolad:.
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15-stiwret.

PowderCell 2.4 programmasin
iske gosqanda kompyuter
monitorinda alinatugin sawret

(programmanin bas aynast).

Programma ushin menyu 9 punkttan turad: (File, Structure, Select ham basqalar)
hadm olardii astinda ikonalar jaylasqan (16-suwret). Help menyuinde programma
hagqindag: toliq informaciyalardi aliwga boladi. Har bir menyu us1 menyuden kelip
shigatugin bir neshe punkttan turatugin menyuden turadi. Menyudin astinda jaylasqan
ikonalar menyulerdin en zarurli bolgan punktlerin sawlelendiredi®.

Daslep strukturanin modelin dazemiz (shin manisinde biz saykes keliwshi jana
fayldi déretemiz). Onin ushin File menyuinen kelip shigarilatugin New punktinen

paydalaniw kerek (17-suwret).

File Structure Select Options Diffraction Refinement Windows Special Help
o8 6] | o x| 2 < ] w e @ | N @ = 1

16-stwret. PowderCell 2.4 programmasindagi menyu.

Load Strg+L
Save > ;
17-stwret.
New
Close > File menyui astindagi kishi menyu.
Exit Strg+X

Monitorda strukturaliq maghwmatlard: kirgiziw ushin arnalgan dialoghq ayna
payda boladi (18-stiwret). Bul aynada izertlenip atirgan kristalliq zattin atamasi,
simmetriyasinin kenisliktegi gruppasinin qatar sanmi (bul qatar san kristallografiya
boyinsha Xaliq araliq kestelerden alinadi [38-39]) ham kristallografiyaliq ustanovkanin

qatar sani beriledi. Space-group No uyasmna gruppanin qatar sannin jaziliwi menen

8 Rus tilindegi "podmenyu" s6zi "astindagl menyu" manisinde awdarilgan.
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simmetriyanin kenisliktegi gruppasinin belgisi de (formulas: da) jaziladi. Bunnan keyin

elementar qutinii parametrleri beriledi. Al tomengi bdliminde elementar qutidag:

atomnin (yamasa ionnin) koordinatalari beriledi.

- - Y
structure data g
rhw Aol
noname
Lattice constamts
space group Ne 1 1etting n P wova nosl 00 (0 posl
- . b 3 - a B . X
10 0000 10 0000 [lﬂ 0000 90 0000 90 0000 90 0000
ool vot Q000 EN derady 0000 g/crm el mass 0000 nass abe coef 0000 cni/g
nome Z wm Wk x y z SOF B ftomp) -
{ « atom ston connent ? U*}x;“."!/ oK I

18-stiwret.

Strukturaliq magliwmatlardi kirgiziw

ushin arnalgan ayna.

Bunnan keyin hdr bir atom ushin onin atamasi, Z grafasina ionminn atamas:t ham

zaryadi kirgiziledi. Wyck atamasi berilgen atom ushin noqatlardin duris sistemasindag:

iyelegen poziciyasi, al bunnan keyin oninl x, u, z koordinatalari, saykes atommn jilliliq

parametri B ham atomliq poziciyanin tigizlig: kirgiziledi.

[ structure date
il deta
lattice comstants
space-group No P25
- b
|39321 !
, oal vot B0 796 i
19-sttwret. —— T
1 e P2
Pt kristallar1 ushin strukturaliq
magliwmatlard: kirgiziwge misal. |
i +son | -otom

[PLATINA =
vttng [1 FA/m -3 2/m soms ncek 40 (€ pos)
< a
193 30 0000 30 0000 "!IIII:HI]
dornty 21 Ndg/oms 1ol masx TH0IED  mass abs coef 200 338 omllg
Wyek x y 2 SOF B ftemp)
“© 0.00000 000000 000000 10000 1.0000

comment | 2 pep | X Comcet | ok |

Apiway1 misald: keltiremiz. Platina Pt mn strukturasinii modelin dizemiz. Bunii

ushin MINCRYST dep atalatugin magliwmatlar bazasin paydalaniwga boladi: onin

strukturasinin kublig, simmetriyasimin formulasinin Fm3m, Xaliq araliq kestelerdegi

qatar sminin 225 ke ten ekenligin bilemiz [38, 338-bet]. Elementar qutinin parametri a =

3.9231 A. Elementar qutiga saykes keliwshi formulaliq birliklerdin sami tdrtew,

sonligtan eseligi tortke ten atomliq poziciyani gabil etemiz. 225-gruppada usinday

poziciyalar san1 2 ge ten (4a menen 4b). Biz simmetriyamn berilgen kenisliktegi
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gruppasi ushin noqatlardin duris sistemalar1 haqqindagi informaciyani structure and
space group information ikonasin basiw arqali (space group zakladkas1) aliwga bolad:.
Maghiwmatlar bazasi boliminen atomlardin koordinatalarin alamiz. Olar 4a
poziciyasina saykes keledi. B menen SOF parametrlerinin baslangish manislerin 1 ge
ten etip alamiz. (19-siwret). Maghiwmatlar kestesin toltirip bolgannan keyin OK
klavishin basamiz ham Pt kristalliminn elementar qutisinin stwretin alamiz (20-stwret).
Sawrette kok renli déngeleklerdin jardeminde Pt atomlar: belgilengen, al shep tareptegi
tdomengi muyeshte bazislik vektorlar sawlelendirilgen. Jana fayldi bir qdlegen papkada

saglap qoyiwimiz kerek (File menyui, Save punkti).

20-suawret.

Pt kristalliniii elementar qutisinin

suawreti.

Endi quramaliraq strukturaga iye kristald1 qaraymiz. Misal retinde bariy titanat
(BaTiO3) kristallarmini tetragonalliq fazasinin strukturasin qaraymiz’. Elementar
qutinii parametrleria = b = 4,003 A, ¢ = 4,002 A. Atomlardir koordinatalar::

Va: (0, 0, 0),

Ti: (Y2, V2, Vat+dzmn),
Or: (Y2,Y5,0z01 ),

Ou: (Y2, 0, Y2+dzoun),
Our: (0, ¥, Va+dzom).

Bul strukturada Va +2 valentlikke, Ti bolsa +4 valentlikke, al kislorod ionlar1 -2
valentlikke iye ekenligin itibarga alamiz.

Biz dzri = 0,05 A, dzo1 =-0,09 A dzon = dzom =-0,09 A ekenligin bilemiz [40-41].

Ust maglhiwmatlar tiykarinda biz programmaga maghwmatlardi beremiz (21-

suwret):

’ Bariy titanati kristalin misal sipatinda kérsetiliwi onii atomlarimii koordinatalariniii belgili
ekenligi menen baylanisl.
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[ structure data Y Y . 4 ﬁ

iniial data |

| D:\office\abd1\lex_text\bkl_isi\2014-2015\no_2_\1\BATIC LI
lattice constants

, space-group No [BS— setting ]1— P4dmm atoms in cel: 5.0 (5 pos)
21-suwret.

a b c o B 5
4.0030 [4.0030 [4.0020 90.0000 90.0000 [90.0000
cell vol: 64.128 Ei density: 6.039 g/cmi rel. mass: 233.238  mass abs coef: 238.872 cml/g

name Z ion Wyck x y z SOF B (temp)
[Z3ss Ba2+ 1a 0.00000 0.00000 1.00000 1.0000 1.0000
Ti 22 Ti 1b 050000 0.50000 0.50500 1.0000  0.0000
02- 8 02 1b 050000 0.50000 0.49100 1.0000 1.0000
02- 8 02 2c 050000 0.00000 0.49400 1.0000 1.0000
02- 8 02 4  1.00000 050000 0.49400 1.0000 1.0000

BaTiO; kristallarinin strukturasi

A oW N -

ushin maglhiwmatlardin beriliwi.

l} +alom| -aloml comment | ? Help Ix Cancel | / oK |

PowderCell 2.4 programmasi tdrepinen Dberilgen BaTiO; kristallariin

difraktogrammas1 hdm elementar qutinin strukturasi 22-sawrette keltirilgen.

[Z prader patten G é

|

21-stwret.

PowderCell 2.4 programmasi tarepinen
berilgen BaTi0; kristallarinin elementar

qutisinin strukturasi (b) ham

difraktogrammasi (a).

21-sawrette keltirilgen maglhiwmatlar BaTiO; kristallarinda Ba2 +, Ti4 +, 02 —,
02 —, 02 — ionlarmmn saykes 1a, 1b, 1b, 2c ham 4f poziciyalarin iyeleytuginligi korinip
tur.

PowderCell programmasiin barliq jagdaylarda da (yagniy quramali bolgan
ximiyaliq birikpelerdi izertlegende) atomlardin koordinatalarin beriwdin saldarman
olar iyelegen poziciyalardi bir madnisli aniqlay alatuginligi yamasa aniqlay

almaytuginligi maselesi aqirina shekem sheshilgen joq.
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Programma strukturadagi atomlar yamasa ionlar arasindagi maksimalliq ham
minimalliq qashiqliglardi da amqglay aladi. Bunii ushin menyudegi structura

vkladkasindagi edit bonds bolimge kiremiz. Ekranda
f edit bonds &J‘

atom 1 atom 2 min dist. max dist.

[ I I

? ﬂelp|

1S

tarindegi ayna payda boladi. Bul aynadagi atom 1 ham atom 2 lerdi toltirtw ushin
noutbuktin tachpadinin jardeminde korsetilgen strukturadagi qalegen atomga barip
sensorliq panelge barmaqti bir ret tiygiziw jetkilikli. Tap sonday jollar menen atpm 2 de
toltiriladi. Natiyjede sol eki atom arasindagi mumkin bolgan maksimalliq ham
minimalliq qashigliglardii madnisleri shigariladi. Témende Ti hdm Ba atomlar:

arasindagi qashigliglard: aniqlawga misal keltirilgen.

- ~
edit bonds ﬁ
atom 1 atom 2 min dist. max dist. v
Ti [Ba [3.4641 [3.4641 | —
| delete bonds| set bond | X Close | ? ﬂelp|

Jana strukturaliq maglhiwmatlard: kirgiziw, redaktorlaw hdm struktura haqqinda
informaciyalardi aliw ushin 22-sawrette kdrsetilgen ikonalardini toparin paydalarmw
mumkin.

22-sawret. Jana strukturaliq

| o maghwmatlardi kirgiziw, redaktorlaw
o/ ot

ham struktura haqqinda informaciyalard:

aliw ushin arnalgan ikonalardin topar1
Elementar qutinin stwretinin payda boliwi menen on tarepte ikonalardin gruppasi
payda bolad: (23-sawret). Bul topard: instrumentariy dep ataymiz. Onint jardeminde
elementar qutimii astinde har qiyli manipulyaciyalardi islewge boladi: kenislikte tish
bagittin atirapinda buriw (quti menen birgelikte baziste buriladi, bul jagday qutinin
bagitlarin aniglawga mumkinshilik beredi), set rotation angle strelkasinin jardeminde
buriwdin biz galegen muyeshin beriw mumkin. Elementar qutinin stwretin ulkeytiw

yamasa kishireytiw (move to front, move to back ikonalar1), bir waqitta eki elementar
110



qutini korsetiw ham olar tstinde manipulyaciyalar islew (stereo or mono ham closs or
parallel looking ikonalari), atomlar arasindagi baylanislardi korsetiw yamasa jasiriw
(bond length ikonasi), atomlardin atamalarin korsetiw yamasa jasiriw (atom label
ikonast) ham tag1 da basqa mumkinshilikler de bar. Elementar qutinii 6zin korsetiw

yamasa jasiriw ushin representation on/off ikonasi xizmet etedi.

23-sawret. 3| 2|

Lelle]

Elementar kut1 tistinde manipulyaciyalar (har qiyl: a5
késherler dogereginde buriw, atomlardin atamalarin |3_<;_|—z§||
korsetiw yamasa kdrsetpew ham basqa da kop sanl %%l

0a| -

operaciyalar) otkeriwge arnalgan instrumentariylar. 8 &
Bul suwrette elementar qutim1 minimalliq buriw muyeshi il%l
ushin 30°liq muyesh qoyilgan. | 85

Menyudi tiyreniwdi dawam etemiz. Structure menyuinde edit initial data punktinin
jardeminde (yamasa edit initial data ikonasinin jdrdeminde) strukturaliq magliwmatlar
kestesine qaytadan shigiwga ham omi gaytadan redaktorlaw mumkin. Zarar bolgan
jagdayda + atom /- atom konpkalarinini jardeminde strukturaga atomlardi qosiw
yamasa strukturadan atomdi alip taslaw mumkin. Struktura haqqindag: informaciyamn
aliw ushin (yagniy qutidagi barliq atomlardin koordinatalari, baylanislardin uzinhg:
ham olar arasindagi muyeshler jane basqalar) Structure menyuinde Info punktin saylap
aliw kerek. Bul punkttinl ishinde témendegidey kishi punktler bar:

Generated positions (uliwmaliq awhallar),

Bond length (baylanistin uzinhg),

Bond angles (baylanis arasindag: muyesh),

Space group (simmetriyanin kenisliktegi gruppasi),

Subgroup (podgruppa),

Click on atoms (atomga barip basituz).

BaTi0; kristallar1 ushin 24-stwrette korsetilgendey jagdaydi alamiz.

111



r B o 5 !
Frictse 0ng spece group réeton -_—— Hrare wad (gace Jriag FfCrTatCn —
prmund 30i | bondlergt | tond wge | meceges | the navety | st gmngadoon | bardlengn | bord onges | acegon | e saweety | sbgnne
[0 \ethor o Ves_teat\bkl_ oA\ 2014 2015%0e_2 \1\baied o 1+ 0 Vedbceratedl Vs beef\bAd WAI14- 201500 2 \I\btind a1 «)
141 33,36
N
i
i
e ¢ ‘
N
"
"
1s
S T w—iay . wcted
7 o X o 7 Heo X Cove
e o spece Jroep réoTmaton —— 24 Sﬁ ret

gensed poe | bard leeg | bard anges | ipecegop e 2ty | b oo

[0 \athcwabd 1 Ven_lenfbi_ i\ 014201502 \1\beimad_cb 1 +)

Info punkti boyinsha BaTiO3 kristallar:

l;-....' lp—,u: l;--u.: l,——u.l l,—-.' l

o
T ushin alinatugin maglhiwmatlardin biri.

poa Ipoaq

tpoa Ipoaq npoa

Info punktindegi atom information by click ikonasin paydalanip atomlardin
koordinatalarin, olar arasindag1 muyeshler menen qashigliglar aniglanadi (25-stwret).
25-stwret.

Atomlardin koordinatalari, olar

ratom information by click & arasn’ldagl mﬁyeshler menen
atom ystal dinat: dist. angle torsion angle
X : 5 ashigliglar aniglanatugin b

o o (N | A
. = = = 34641 15500 = . . .
[Ti 05000 [0.5000 [0.5000 e click aynasi (BaTiO3 kristallar1
[Ba |0.0000 [1.0000 [0.0000 ’ ﬂ‘

{ ~ ushin maghwmatlar berilgen).

Bir kristallografiyaliq duzilisten (ustanovkadan) ekinshisine 6tiw ushin Structure
menyuindegi Transform punktin paydalaniw arqali dmelge asiriladi. Eger us:
Transform punkti aktiv emes bolsa, onda simmetriyanin bul kenisliktegi gruppasinda
tek 1-sanli kristallografiyaliq duzilistin bar bolatuginligin angartada.

Select menyuindegi operaciyalar belgilengen atomlard: (yamasa atomlardin
gruppalarin) hdm molekulalard: alip taslayd: yamasa jiljitads.

Options menyuin qaraymiz. Structure representation punktin saylap alip (yamasa
structure representation options ikonasin tachpadtin jardeminde aktivlestirsek)

D.I.LMendeleev duzgen ximiyaliq elementlerdin dawirlik sistemasman turatugin
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dialogliq ayna payda boladi (25-stwret). Bul aynada kerekli bolgan atomlardin ham
atomlar arasindagi baylanislardin renlerin 6zgertiw mumkin. Atomlard: ust kestenin
jardeminde izlew kerek, bul jerde ionmii zaryadin hdm onin radiusimin dal mdanisin
aniqglawga boladi.

Strukturanin modeli dutzilgennen keyin kelesi qademge — rentgenogrammani

esaplawga ham strukturanin dalligin (utochnenie strukturi) joqarilatiwga 6temiz.

r
structure representation oations _&
He bonds

Li|Be B(C|N|O|F|[Ne — ]

Na|Mg Al(Si|P|S|Cl|Ar —

K |Ca|Sc| Ti| ¥ | Cr|Mn| Fe|Co| Ni| Cu|Zn| Ga| Ge| As| Se| Br| Kr special bonds

Rb| Sr| Y | Zr | Nb|Mo| Tc| Ru| Rh|Pd|Ag|Cd| In |Sn|Sb| Te| J | Xe Lonnti jv

= I
Cs|Ba| La| Hf| Ta| W |Re|Os| Ir | Pt|Au|Hg| Tl |Pb| Bi | Po| At|Rn ’
Fr | Ra| Ac| Ku cell lines 25-Suwret'
Ce| Pr|Nd|Pm|Sm|Eu|Gd| Tb| Dy | Ho| Er | Tm|Yb| Lu :’v .
Th|Pa| U | Np|Pu|Am|cm|BK| Cf| £<| Fn|td| Ho| Ls — Structure representatlon

2 symbol radius used size color - perspective , , .

1 H 0.32 0.32 1.00 aynasinin suwretl.

1 H.s 032 032 1

1 H- 208 208 _ size factor

i D 2 e . pm—

2 He 032 032 I -

size = rad. for all ? Help | X Cancel | ' OK
1S =

13-§. Ekinshi etap (teoriyaliq rentgenogrammani duziw ham

strukturani aniqlaw

Eksperimenttin berilgen sharayatlarinda hdm strukturani aniglawdin dalligi
proceduralarinda programmada teoriyaliq rentgenogrammani esaplaw ushin
Diffraction hdm Refinement, yamasa ikonalardin orayliq gruppasi xizmet etedi (26-

suwret).

o s/t = riml 2 | afm/m | @3 =]

26-suwret. Eksperimenttin berilgen sharayatlarinda ham strukturam aniglawdin

dalligi proceduralarinda xizmet etetugin programmadag teoriyaliq
rentgenogrammani esaplaw ushin Diffraction hdm Refinement, yamasa ikonalardin
orayliq gruppasi. SHepten onga qaray diffraction on/off, experimental parameter,
phase options, show HKL - list, refinement parameters, start refinement ham

basqalar.
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Daslep esaplangan rentgenogrammani duzemiz. Bunin wushin Diffraction
menyuinde Diffraction on punktin saylap aliw kerek (yamasa diffraction on/off
ikonkasin basiw arqali amelge asiriladi). Jana powder pattern aynasi payda boladi. Bul
aynada difrakciyaga ushiragan rentgen tolqinlarinii intensivligi bolgan I(hkl)
shamasinini detektordin buriliw muiyeshi 20 dan garezligi sawlelendirilgen (21-stwret).

Joqaridag: shep tareptegi muyeshte ashlgan fayldin atamasi jazilads, al on tareptegi
jogargl muyeshte tachpadtin kérsetken noqati ushin detektordin buriiw muyeshinin
manisi 20, ogan saykes keliwdi tegislikler arasindag1 qashiqliq d ham difrakciyaga

ushiragan rentgen nurlariin intensivligi Int korinedi.

qm--amgecn - ‘-—-<
wparact | phyie optons | ML - bt
radhabion 2-thets range
ounce X1y - 227 2000 % 120 000
dy a3 42
Fa, 15405 Cw . 20 0000
‘ Koalpha 2
. anom. S width of calc. polle [n"FWHN) '
o
!
27-stwret.
gnamatry background
ST - - Eksperiment 6tkeriletugin sharayatlar
4 monech
vanable oM . . .
7 ol X Coment | [/ 0K beriletugin experiment aynasi.

Eksperiment Otkerilgen sharayatlar menen baylanisli bolgan magliwmatlard:
kirgiziw ushin PowderCell programmasinda arnawli experiment aynasi bolip (yamasa
experimental parameter ikonasi yamasa Diffraction menyuindegi Experiment punkti),
onda tomendegidey magliwmatlar berilgen (27-sawret):

a) nurlanmiw [yagniy rentgen nurlari (X-rays) yamasa neytronlar (neutrons)];

b) anodtin materials;

c) anomalliq dispersiyan esapqga aliw (anomalous dispersion);

d) K,, ham K, dublet [volfram anod1 ushin L, ham L,, dublet];

f) difrakciyanin geometriyasi: Breg-Brentano boyinsha fokuslaw (Bragg- Brentano),
Debay-SHerrer kameras1 (Debye-Scherrer) ham Gine (Guinier) kameras: (songi
jagdayda kvarc monoxromator: paydalanilip atir dep boljanadz);

g) sanlaglardin turaqli yamasa 6zgermeli sistemasi (variable slit);

h) detektordin muyeshinin diapazon1 20 (2-theta range) hdm detektor ushin

skannerlewdin muyeshinin shamasi (A20).
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Bul aynada turaqli fondi (background) ham piktin biyikliginin yarimindag:
reflekstin  kenligin (FWHM yamasa piktin yarim kenligi dep atalatugin shamani)
beriwdinn mumkinshiligi de bar.

PowderCell programmasinda bir neshe obektler yamasa fazalar ushin bir
rentgenogramman: duziwdin mumkinshiligi bar. Bunii ushin olardm strukturas:
hagqindag:r magliwmatlar kirgizilgen fayllardi ashiw jetkilikli. Usinday jollar menen
fazaliq analizdi dmelge asirtw mumkin.

28-sawrette BaTiOz kristallar1 bir waqitta kubliq hdm tetragonalliq fazaga iye
bolgan jagday ushin alingan teoriyaliq difraktogramma (a) hdm neytronogramma (b)
berilgen. Bul sawrette kubliq fazadan tetragonalliq fazaga otiw processinde kubliq
strukturaga sdykes keletugin kop sanli piklerdin orinlarimin ézgeretuginhigi, al
ayirimlarimin eki pikke aylanatuginligi korinip tur.

Sonii menen birge rentgen tolqinlarinda alingan difrakciyaliq piklerdin salistirmali
intensivliginin neytron tolqinlarinda alingan difrakciyaliq piklerdin salistirmali

intensivliklerinin birdey bolmaytuginligin aiisat tarde angariwga bolada.

X powder patten )

28-sawret. BaTi0; kristallar1 bir waqitta kubliq hdm tetragonalliq fazaga iye bolgan
jagday ushin alingan teoriyaliq difraktogramma (a) hdm neytronogramma (b).
Dialogliq phase options aynasinin (29-suwret) jardeminde (yamasa phase options
ikonasinin jardeminde) teoriyaliq shtrix-diagrammanin (line options) parametrin ham
ayirim piktin profilinin fuknciyasin beretugin parametrlerdi aniglawga boladi (profile):
- maksimalliq s1ziqtin biyikligi line maximum (biyikliktin ménisin 100 ge ten etip
aliwga bolads),

- bir shkalaga alip keliw koefficienti scaling factor ( 1 ge tenn dep kabil etiwge
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boladi),
- profillik funkciyanin turi,

- teksturanin bar yamasa joq ekenligi (preferred orientation) hdm onin parametrleri.

[ powder diffrachon “—‘
expasment | phove ophons | MKL - et |
D:\othioe\abd 1 Ve_test\b1_is\2014-2015\n0_2_\powder_ ¥ |
hnes I codors and atpler
nornabs ston I'=1/W - curont phate "
e manaun 100,000 v A -
scabng tactor [1.000 10000 v X rum
peolie A ht
. . ’
funcien Preudo Voul2 . — . 29-suwret.
_— - '
FWHM FWHM = [UV.W)
- . dillerercn
U 0.0m V0,000 W 0005 e
peedmried onmntabon
nodel | - back grourd .
— : ' Phase options aynasi.
vot a5 standaed | 30ply to o | 7 Holp| X Comcel | &/ OK

"phase options" aynasinin shep boliminde V levoy chasti okna phase options mojno
opredelit cvet i stil linii dlya: izertlenip atir§an fazanin profili (current phase), qosind:
profil (sum), eksperimentalliq profil (measurement), esaplangan hdm O&lshengen
profiller arasindagi ayirma (difference) ham fon (background) ushin sizigtin renin ham
stilin aniqlawga bolada.

Kelesi HKL - list aynasinda (30-suwret) har bir fazadag: saykes refleks ushin d
tegislikler arasindagr qashiqhiqgqa juwap beretugin muyeshlik manistin, [/rel
salistirmali intensivliktin, |F(hkl)| strukturaliq amplitudanii modulinin, shashirawdin
multiplikaciyas1t MU nin hdm yarim kenlik FWHM tin shamalar1 beriledi. Aynanin
tomengi bolimindegi I > ... hdm F > ... maydanlarin paydalanip bazi bir manisten ulken
bolgan intensivlikke (yamasa strukturaliq amplitudaga) iye bolgan shagilisiwlard:
selekciyalawga (yagniy ayirip aliwga) boladi. Sonut menen birge berilgen indekslerge

iye bolgan shagilistwlard: da ayirip aliw mtamkin (30-stwret).

116



powder diffraction

experiment | phase options  HKL - st
|D:\ofﬁce\abdl \lex_text\bkl_isi\2014-201 5\no_2_\1\balio3_ﬂ
H K L 2e/dg d/E 171el FHKLI MU FWHM
. o o 22208 400000 18.96 24,09 6 0071 -
30-suwret. 11 0 31607 2.82843 100,00 56,85 12 007
11 1 3899 230940 2530 44,02 8 0071
HKIL-list avnasi 2 0 0 45306 200000 3467 70.45 6 0071
y : 2 1 0 503 178885  9.97 21.61 24 0,071
2 1 1 56291 163299 3815 47.28 24 0071
P . .
Bul stwrette kubliq BaTiO3 kristallar: 2 2 0 66006 1421 2024 811 12 0071
3 1 0 7503 126491 1632 41.93 24 0071
.. . 3 1 1 7939 1.20605 826 31.31 24 0,071
ushin I > 8.000 sharti berllgen. Sonhqtan 3 2 1 92200 106304 2083 38.25 48 0071
4 1 1 109576 094281 929 35.45 24 0071 -
. . . reflex 10f 12 Phase angles | refl. cond. I
tek 12 refleks (shagilisiw) gana galgan.
12[8000  F=[0,000 [AKL ] ? ﬂ,|p| X Cancel I v OK |

Eger "powder pattern" aynasin aktivlestirsek, onda rentgen difrakciyasi

stuwreti

ustinen manipulyaciyalar islewge jardem beretugin ikonalar gruppasi payda bolad: (31-

sawret). Bul ikonalardin jardeminde rentgenogrammani (difraktogrammani) shepke,

onga jilistiriw, qusiw/kenieytiw, ulkeytiw/kishireytiw mumkinshiliklerine iye bolamiz.

Ikona astindagi 6zi 6zinen shigatugin menyu (32-suwret) rentgenogrammadagi

refleksler ushin har qiyli belgilewlerdi qabil etiwge jardem beredi (shagilistiriw

indeksleri, tegislikler arasindagi qashiqliq, intensivlik, shagilisiw ushin yarim kenlik

hdm basqalar). Ikonalardii bul gruppasimin astindagi ikonalar eksperimentalliq

magliwmatlard: kirgizbegenshe aktiv emes emes ham olar aktivlestirilgennen keyin

eksperimentalliq difrakciyaliq profiller tstinde manipulyaciyalar islew ushin kerek

bolad.
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Inone vI

<>
AY
EIEII 31-suwret. HELL 32-stwret.
|

L) Rentgenogramma g:¥ﬁl Reflekslerdin
2 dua FlhkI
A | (difraktogramma) tstinen | (refl) belgileniwlerin 6zgertiw
_| _I | [prof]

[z manipulyaciyalar islew Width ushin gollanilatugin
- ushin gollanilatugin ikonalar.

ikonalar.

Eksperimentalliq difraktogrammani kompyuterge kirgiziw ushin "Diffraction"
vkladkasindagi (menyuindegi) "Load powder pattern" punkti qollanilad: (33-stwret).
Bunday jagdayda "load measurement" aynasi payda boladi ham bul aynada
eksperimentalliq magliwmatlarga iye faylga jold1 korsetiw kerek boladi (34-suwret).
Eksperimentalliq magliwmatlar kirgizilgen fayldin formati minaday etip alinadi: fayl
*X_y '"rasshireniesine” iye boliwi hdm buriliw muyeshi 20 menen saykes keliwshi
intensivlik I din manislerin 6z ishine alatugin eki baganadan turtwi mumkin (birinshi
baganada 20 muyeshlerinin manisleri, al ekinshi baganada saykes keliwshi

intensivlikler jaylastirilads).

- - _ ) . " - -
‘ RESETEn Wi Ve %l load measurement @
Experiment
Phase options Manka: ] powder j G c¥ B~
HKL - List ma - [Jata nzmerenuns Ty
Size and strain
¢  AN_RU10 20.03.1998 13:20 o
Export data » ¢ AN_RU15 20.03.1998 13:20 ®
Export ¢  AN_RU20 20.03.1998 13:20 ]

Print
Copy to clipboard

Load powder pattern J LLL »

Remove powder pattern Wms oaitna: I Otxpoite

Tun oaiinos: IDrffrac AT&Plus (*.RAW) LI m’

Save imported pattern

Diffraction OFF

33-suwret. Diffraction menyuindegi 34-sawret. Eksperimentalliq
"Load powder pattern" punkti. magliwmatlardi kirgiziw ushin arnalgan

"load measurement" aynasi.

14-§. CrystalDiffract programmasi ham onin jardeminde alingan

natiyjeler
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CrystalDiffract — kompyuter ekranindagi polikristallardin (untaq kristallardin)
rentgenlik hdm neytronliq difrakciyaliq stwretin (difraktogrammas:i menen
debaegrammasin) analizlew (tallaw) ushin doéretilgen programma bolip tabilad.
Programma  interaktiv  turde basqariladi hdm alingan eksperimentalliq
xarakteristikalarin aniglawga mumkinshilik beredi. CrystalDiffract programmasi
rentgen nurlar1 menen neytronlar nurlarmin difrakciyasinin saldarinan alinatugin
suwretlerdi modellestiriw ushin berilgen kristall ushin alingan hdm saqlap qoyilgan
magliwmatlard: oqiy aladi. PowderCell programmasi siyaqlt magliwmatlar tstinde har
qiylt manipulyaciyalardi islewge mumkinshilik beredi.

35-sawrette CrystalDiffract programmasin aktivlestirgende kompyuter monitorinda

shigatugin aynanin sawreti keltirgen.

r! Angle-Dapersve X-Rays: Untitied o uy o - Das T me ' 1 ] g

Fle Edn Ddfract Plot Pattern Window Help

LRV AL N

35-stuwret.
i o s ko
‘ - CrystalDiffract programmasin
| . .
aktivlestirgende kompyuter
monitorinda shigatugin
+ & chec te |

aynanin suwreti.

Aynadag1 "Patterns"” ikonasi "Drop files of folders here to create a list of diffraction
patterns” bolimin jogaltiwga ham aynanii barliq maydaninda difrakciyaliq sawretti
sawlelendiriwge mumkinshilik beredi.

CrystalDiffract programmas: keneytiliwi *.cmdf, *.cmd5, *.cmd4, *.cmdf ham tag:
basqalar bolgan binarliq fayllar menen is alip baradi [misali Anorthite -
CaAl25i208.cmdf, SiO2,Cristobalite (Beta,Fd.cmmd3) hdm tagi basqalar].

36-a suwrette BaTiO; kristallininl tetragonalliq fazas: ushin alingan difraktogramma
korsetilgen

36-b suwrette bolsa tap sol jagday ushin debaegramma sawlelendirilgen.

36-suwrette korsetilgen difraktogramma menen debaegrammani aliw ushin mis
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anodimin K, ham K,, xarakteristikaliq dubletleri paydalanilgan. Usinin natiyjesinde 20
> 60° bolgan muyeshlerde difrakciyaliq siziqtin eki siziqqa bdliniwi ayqin turde

korinedi.

we 3 3 @ . ou+Be &
Cotut & Spud 3 Cotun ¥ Spend ¥ | Admis V ASsub IV | Sevvass | besssse V| S | Pon

Lhe

:: L=

Eie

Emeas

%
244
s
324
an
209
199
4
AT
1
' 4

.
ARS
134
"
104
"y
e
A

,H-ﬂ —

DiEGANw e s I /B SXxEe Ll

o b)

36-suwret. BaTiOj; kristallinin tetragonalliq fazasi ushin alingan difraktogramma (a)
menen debaegramma (b). Bul suwretlerdi aliw ushin mis anodinin K, ham K,
xarakteristikaliq dubleti paydalanilgan (bul jagday 20 > 60° bolgan muyeshlerde aniq
Korinip tur).
3-kestede CrystalDiffract programmasinin jardeminde BaTiO; kristallinin

tetragonalliq fazasi ushin jazilgan toliq maghiwmatlar keltirilgen (biz on1 Perovskite -
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BaTiO3_tetragon_cmdf Listing.list fayli tarinde jazip aldiq ham .list kenleyiwine iye
fayldi "Bloknot" redaktoriminn jardeminde ashtiq). Kestelerde m(hkl) arqali (hkl)
tegislikleri ushin qaytalaniw faktorimin madnisi berilgen (biz joqarida qaytalamw

faktorin p arqali1 belgilegen edik).

3-keste.
BaTi0; kristallinin tetragonalliq fazasi ushin jazilgan magliwmatlar
X-ray wavelength: 1.5405 A
Filename: Perovskite - BaTiO3_tetragon_cmdf (volume fraction: 100.00%)
UNIT CELL DATA
a: 3.9998 b: 3.9998 ¢ 4.0180 A
alpha: 90.000 beta: 90.000 gamma: 90.000 deg
cell volume: 64.282 A"3
calculated density: 6024.16 kg / m"3
RECIPROCAL UNIT CELL DATA
a*: 0.2500 b*: 0.2500 c*: 0.2489 1/A
alpha*: 90.000 beta*: 90.000 gamma*: 90.000 deg
Space Group Symbol: P4mm
ASYMMETRIC UNIT
label ------- Site Occupancy ------- X y z Num In
Cell
Ba01 Ba 1.000 0.0000 0.0000 0.0000 1
001 O 1.000 0.5000 0.5000 0.0160 1
002 O 1.000 0.5000 0.0000 0.5150 2
Ti01 Ti 1.000 0.5000 0.5000 0.4820 1

Total of: 5 atoms in the unit cell

REFLECTIONS LIST
Notes:

1. Intensities are relative to 1 cubic angstrom of material
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2. multiplicities may show unexpected values if two reflections with different sets of
Miller indices have the same d-spacing. In these cases, CrystalDiffract lists the sum of

the multiplicities for all reflections with the same d-spacing.

refno. (N) h k 1 d(hkl)  2-Theta Intensity I/Imax m(hkl)
[ 1] 1 0 0 1 4.01800 221040 2.68957e-002 9.7

2
[ 2] 1T 010 399980 222059 5.24134e-002 18.9 4
[ 3] 2 011 283470 31.5335 2.77995e-001 100.0 8
[ 4 2 11 0 282829 31.6069 1.38255e-001  49.7 4
[ 5] 3 11 1 231277 389070 1.06135e-001  38.2 8
[ 6] 4 00 2 20090 45.0889 4.7793%9e-002 17.2 2
[ 7] 4 02 0 199990 453054 9.58741e-002 34.5 4
[ 8 5 01 2 179527 50.8139 1.46408e-002 5.3 8
[ 9 5 021 179038 50.9624 1.39910e-002 5.0 8
[100] 5 1 2 0 178876 51.0118 1.37812e-002 5.0 8
[11] 6 1 1 2 163785 56.1050 5.29870e-002  19.1 8
[12) 6 1 2 1 1.63414 56.2437 1.05648e-001  38.0 16
[ 13] 8 0 2 2 141735 65.8368 5.54934e-002 20.0
[ 14] 8 2 2 0 141414 66.0051 2.79886e-002  10.1 4
[15] 9 0 0 3 133933 70.2132 1.65071e-003 0.6
[16)] 9 1 2 2 133595 70.4172 1.24748e-002 4.5 16
[17] 9 2 2 1 133394 70.5394 6.01280e-003 2.2 8
[18] 9 0 3 0 1.33327 70.5802 2.97000e-003 1.1 4
[ 19] 10 0 1 3 1.27002 74.6715 2.25965e-002 8.1 8
[ 200 10 0 3 1 1.26542 749899 2.25651e-002 8.1 8
[ 2] 10 1 3 0 1.26485 75.0296 2.25611e-002 8.1 8
[22) 11 1 1 3 1.21047 79.0364 1.21607e-002 4.4 8
[ 23] 11 1 3 1 1.20648 79.3493 2.30149e-002 8.3 16
[ 24] 12 2 2 2 1.15639 83.5310 2.7696%e-002  10.0 8
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[ 25] 13 0 2 3 1.11283 87.6015 4.14125e-003 1.5 8
[26] 13 0 3 2 1.11089 87.7937 3.94531e-003 1.4 8
[ 27] 13 2 3 0 1.10934 87.9475 3.78432e-003 1.4 8
[ 28] 14 1 2 3 1.07211 91.8521 2.86172e-002  10.3 16
[29] 14 1 3 2 1.07037 92.0442 2.86941e-002  10.3 16
[30] 14 2 3 1 1.06934 921596 2.87799e-002 10.4 16
[ 31] 16 0 0 4 1.00450 100.1347 4.85863e-003 1.7 2

37-sawretlerde ZnS kristallimin kubliq (a) ham geksagonalliq (b) fazalari ushin

alingan teoriyaliq difraktogrammalar berilgen.

b)
37-sawret. ZnS kristallimin kubliq (a) ham geksagonalliq (b) fazalar1 ushin alingan
teoriyaliq difraktogrammalar. Esaplawlar mis anodinint a1 hdm o xarakteristikaliq
nurlar1 ushin orinlangan.
ZnS kristallinin kubliq fazasi ushin 3-kestege saykes keste 4-keste turinde berilgen.
4-keste.

ZnS kristallinin kubliq (sfalerit) fazas: ushin jazilgan magliwmatlar
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X-ray wavelength: 1.5405 A
Filename: Sphalerite - cubic ZnS (volume fraction: 100.00%)
UNIT CELL DATA

a: 5.4200 b: 5.4200 c: 54200 A
alpha: 90.000 beta: 90.000 gamma: 90.000 deg

cell volume: 159.220 A"3

calculated density: 4064.52 kg / m"3
RECIPROCAL UNIT CELL DATA

a*: 0.1845 b*: 0.1845 c*: 0.18451/A
alpha*: 90.000  beta*: 90.000 gamma*: 90.000 deg

Space Group Symbol: F -4 3 m

ASYMMETRIC UNIT

label ------- Site Occupancy ------- X y z Num In Cell
S S 1.000 0.0000  0.0000  0.0000 4

Zn Zn 1.000 0.2500  0.2500  0.2500 4

Total of: 8 atoms in the unit cell

REFLECTIONS LIST

Notes:

1. Intensities are relative to 1 cubic angstrom of material

2. multiplicities may show unexpected values if two reflections with different sets of
Miller indices have the same d-spacing. In these cases, CrystalDiffract lists the sum of

the multiplicities for all reflections with the same d-spacing.

ref no. (N) h k1 d(hkl) 2-Theta Intensity I/lmax  m(hkl)
[ 1] 3 11 1 312924 28.4992 2.26674e-001  100.0 8
[ 2] 4 00 2 271000 33.0251 2.69134e-002 119 6
[ 3] 8 02 2 191626 47.4009 1.38045e-001  60.9 12
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[ 4] 11 1 1 3 1.63419 56.2418 9.27448e-002  40.9 24
[ 5] 12 2 2 2 1.56462 58.9827 7.07650e-003 3.1 8
[ 6] 16 0 0 4 1.35500 69.2844 2.06824e-002 9.1 6
[ 7] 19 1 3 3 1.24343 76.5526 3.51171e-002  15.5 24
[ 8] 20 0 2 4 1.21195 78.9211 7.93913e-003 3.5 24
[ 9] 24 2 2 4 110635 88.2469 4.31122e-002  19.0 24
[ 10] 27 1 1 5 1.04308 95.1971 2.82956e-002  12.5 32

ZnS kristallarimin geksagonalliq fazas1 ushin (yagniy vyurcit ushin) tomendegidey

keste alinadi:

5-keste.

ZnS kristallinin geksagonalliq (vyurcit) fazasi ushin jazilgan maglhiwmatlar

X-ray wavelength: 1.5405 A
Filename: Wurtzite - hexagonal ZnS (volume fraction: 100.00%)
UNIT CELL DATA
a: 3.8100 b: 3.8100 c: 6.2300 A
alpha: 90.000 beta: 90.000 gamma: 120.000 deg
cell volume: 78.319 A"3
calculated density: 4131.51 kg / m"3
RECIPROCAL UNIT CELL DATA
a*: 0.3031 b*: 0.3031 c*: 0.1605 1/A
alpha*: 90.000 beta*: 90.000 gamma*: 60.000 deg

Space Group Symbol: P 63 m ¢

ASYMMETRIC UNIT

label ~ ------- Site Occupancy ------- X y z Num In Cell
S1 S 1.000 0.3333  0.6667 0.3750 2

Znl Zn 1.000 0.3333  0.6667 0.0000 2
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Total of: 4 atoms in the unit cell

REFLECTIONS LIST

Notes:

1. Intensities are relative to 1 cubic angstrom of material
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2. multiplicities may show unexpected values if two reflections with different sets of

Miller indices have the same d-spacing.

In these cases, CrystalDiffract lists the sum of the multiplicities for all reflections with

the same d-spacing.

ref no. (N)
[ 1] 1
[ 2] 4
[ 3] 2
[ 4] 5
[ 53] 2
[ 6] 10
[ 71 4
[ 8] 6
[9] 5
[ 10] 16
[11] 8
[12] 17
[13] 13
[ 14] 5
[ 15] 6
[ 16] 18
[ 17] 26
[ 18] 9
[ 19] 20

h k1

0

- o o O

o O

1

N NN

0

N © W o N

S W &= N B

114

015

122

02 4

d(hkl)

3.29956
3.11500
2.91585
2.26507
1.90500
1.75754
1.64978
1.62518
1.59481
1.55750
1.45793
1.40847
1.29176
1.24712
1.22285

1.15777

2-Theta
26.9994 9.01494e-002
28.6322 5.78342e-002
30.6340 9.88252e-002
39.7605 3.48049e-002
47.6984 6.99408e-002
51.9850 7.01188e-002
55.6640 1.07261e-002
56.5817 4.69959e-002
57.7596 1.58931e-002
59.2792 1.79785e-003
63.7839 7.98555e-003
66.3051 1.84665e-003
73.2079 2.37237e-002
76.2859 8.01749e-003
78.0823 1.20360e-002

1.20579 79.4037 4.02205e-003
1.16566 82.7198 1.69184e-002

83.4084 7.18817e-003

1.13254 85.7045 7.97369e-004

126

Intensity

I/lmax  m(hkl)
91.2 6
58.5 2

100.0 12
35.2 12
70.8 6
71.0 12
10.9 6
47.6 12
16.1 12
1.8 2
8.1 12
1.9 12

24.0 12
8.1 12

12.2 24

4.1 12

171 12
7.3 24
0.8 12



127

[ 20] 9 0 3 0 1.09985 88.9056 1.09683e-002  11.1 6
[ 21] 14 1 2 3 1.06914 92.1816 2.68209e-002  27.1 24
[ 22] 36 0 0 6 1.03833 95.7723 1.81088e-003 1.8 2
[ 23] 13 0 3 2 1.03710 95.9227 1.08404e-002 11.0 12

Paragraftin aqirinda CrystalDiffract programmasinin difrakciyaliq maglhiwmatlar
ustinen kop sanlt manipulyaciyalard: islewge, simmetriyanii gruppalarin tabiwga,
atomlardin yamasa ionlardin noqatlardii duris sistemasinin gays:t noqatlarin
iyeleytuginligin amqlawga mumkinshiliklerdi beretuginligin, biraq PowderCell
programmasindagiday elementar qutimin Ustinde manipulyaciyalard: islewge

mumkinshilik bermeytuginligin atap 6temiz.
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Uuliwmaliq juwmagqlar

1. Rentgen nurlarinin kristalliq denelerde difrakciyasinin fizikaliq tiykarlar
bayanlangan. Polikristalliq denelerdegi yamasa wuntalgan kristallardag: rentgen
nurlarmin difrakciyasimin  6zgeshelikleri shashirawdi kinematikaliq teoriyasimin
tiykarinda tusindirilgen. Bunday obektlerdegi difrakciya qubilisi tuwr: kenislikte de,
keri kenislikte de interpretaciyalangan. Atap aytqanda difrakciyaga ushiragan rentgen
nurlariin intensivligine har qanday faktorlardin (strukturaliq faktor, polyarizaciyaliq
faktor, temperaturaliq faktor, qaytalaniw faktor1 ham basqalar) tasiri ayqin turde
korsetilgen.

2. PowderCell ham CrystalDiffract kompyuterlik programmalarin polikristall
yamasa untalgan kristallardan alingan tlgilerdin atomlig-kristalliq strukturasin
aniglaw ushin paydalaniwdini ézine tan 6zgeshelikleri bayanlangan. Bul kompyuterlik
programmalar BaTiO;, ZnS siyaqli kristallardin har qiyli fazalarimmn strukturalarin
uyreniw ushin qollanilgan. Alingan maglhiwmatlardin barligi da PowderCell ham
CrystalDiffract programmalarinin atomlig-kristalliq strukturalards, strukturaliq fazaliq
Otiwlerdi yamasa strukturaliq processlerdi uyreniwshiler ushin ogada tulken
mumkinshiliklerdi jaratip beretuginligin kérsetedi.

3. Paydalanilgan ham alingan magliwmatlar hazirgi zaman rentgenostrukturaliq

analizin tyreniwshiler ushin oqiw- jane ilimiy-metodikaliq jumis bolip tabilada.
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