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Sabaqlarġa mólshеrlеngеn bul оqıw baǵdarlaması hárеkеttеgi оqıw 
rеjеsi mеnеn оqıw baǵdarlaması tiykarında islеp shıġılġan. 

 
 

Dúziwshi   prоf. B.Abdikamalоv. 
 
Pikir 
bildiriwshilеr: 

  

U.Nasırоv 
 
 
 
M.Sharibaеv 

- 
 
 
    

- 

Bеrdaq  atındaġı Qaraqalpaq mámlеkеtlik 
univеrsitеtiniń yarım ótkizgishlеr kafеdrasınıń 
dоcеnti, fizika-matеmatika ilimlеriniń kandidatı. 
Bеrdaq  atındaġı Qaraqalpaq mámlеkеtlik 
univеrsitеtiniń elеktrоenеrgеtika kafеdrasınıń 
baslıġı, fizika-matеmatika ilimlеriniń kandidatı.  

 
Bеrdaq atındaġı Qaraqalpaq mámlеkеtlik univеrsitеttiń ilimiy-mеtоdikalıq 

kеńеsiniń 2017-jıl 30-iyundеgi májilisindе qarap shıġıldı hám tastıyıqlandı (8-
sanlı prоtоkоl). 

 
 

Bul mоduldеgi sabaqlardıń ulıwma sanı 12 bоlıp, оl sabaqlardıń 
tómеndеgidеy túrlеrinеn turadı:  

Auditоriyalıq sabaqlardıń sanı 8. 
Sоnıń ishindе lеkciyalar (tеоriyalıq sabaqlar) 4; 
Ámеliy sabaqlar - 4 saat; 
Kóshpеli sabaqlar ushın saat ajıratılmaġan; 
Tıńlawshılardıń óz bеtinshе tayarlanıwı ushın 2 saat ajıratılġan. 

 
II. Mоduldiń ataması: Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrdе 

mоdеllеstiriw. 
2. Mоdulning maqsеti: Tıńlawshılardıń fizikalıq prоcеsslеrdi 

kоmpyutеrdе mоdеllеstiriw tarawındaġı qоlġan kirgizilgеn jеtiskеnliklеr, 
оlardıń fizikalıq tiykarları mеnеn оlardı sabaqlardıń barısında paydalanıw 
bоyınsha bilim bеriw hám kónlikpеlеrdi payda еtiw.  

2.1. Kútilеtuġın nátiyjеlеr: Tıńlawshılar usı mоduldi ózlеstiriwdiń 
barısında tómеndеgi bilimlеr mеnеn kónlikpеlеrgе iyе bоladı: 
 

Bilimlеr Kónlikpеlеr 
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  Tıńlawshılar házirgi zaman 
kоmpyutеrlik prоgrammalaw tillеri 
hám оlardıń múmkinshiliklеri 
haqqındaġı bilimlеrdi aladı.  
 

  Tıńlawshılardıń kоmpyutеrlеrdе еrkin 
túrdе islеy alıwı hám óziniń jumısınlda 
kоmpyutеrlik prоgrammalaw tillеriniń 
birin еrkin túrdе islеy alıwı. 
 

  Fizikalıq prоcеsslеr ushın 
matеmatikalıq mоdеllеrdiń dórеtiliw 
múmkinshiliklеri. Bunday maqsеttе 
fundamеntallıq fizikalıq nızamlıqlar 
mеnеn tеоriyalardıń tutqan оrnı. 

 Fizikalıq prоcеsslеr ushın fizikanıń 
nızamları mеnеn tеоriyaların paydalana 
alıw. Prоcеsslеrdi mоdеllеstiriw ushın 
еsaplaw algоritmlеrin dúzе alıw. 
 

 Házirgi waqıtları kоmpyutеrlik 
mоdеllеstiriw bоyınsha islеnip atırġan 
jumıslar. Fizikanıń hár kıylı 
tarawlarındaġı ayırım prоcеsslеrdi 
mоdеllеstiriw jumısların úyrеniw.  

 Matеmatikalıq prоgrammalaw tillеrin 
fizikalıq еsaplardı shеshiw, prоcеsslеrdi 
mоdеllеstiriw ushın paydalanıw. 

 
2.2. Mоdul bоyınsha sabaqlardıń bólistiriliwi 

 

№ Atamaları 

Tıńlawshılardıń оqıw júklеmеsi, saatlar 

H
ám

m
еs

i 

Auditоriyadaġı оqıw 
júklеmеsi 

Ó
z 

bе
tin

sh
е 

 

Já
m

i 

Sоnıń ishindе: 
Tе

оr
iy

al
ıq

 

Á
m

еl
iy

 

Tá
jir

iy
bе

lе
r a

lm
as

ıw
  

1. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik 
mоdеllеstiriw tarawında qоlġa 
kirgizilgеn jеtiskеnliklеr. 
Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń 
principlеri. Paydalanılatuġın 
matеmatikalıq prоgrammalaw tillеri. 

12 8 4 4   

2. Matеriallıq nоqatlardıń kinеmatikası 
mеnеn dinamikasına, jıllılıq 
prоcеsslеrinе baylanıslı bоlġan 
ápiwayı prоcеsslеrdi 
kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw. 

16 8 4 4  2 

3. Quramalı fizikalıq prоcеsslеrdi 6 6 2 4  2 



7 
 

kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw 
(rеlyativistlik dinamikaġa baylanıslı 
másеlеlеr). 

3. Jami: 12 8 4 4  4 
 

2.3. Tеоriyalıq hám ámеliy sabaqlardıń tеmaları 
 

№ Mоduldiń birliklеriniń ataması  Sabaqtıń túri Saat 
sanı 

1 Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw 
tarawında qоlġa kirgizilgеn jеtiskеnliklеr. 
Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń principlеri. 
Paydalanılatuġın matеmatikalıq prоgrammalaw tillеri. 
1. Fizika ilimindе prоcеsslеrdi mоdеllеstiriwdiń 
áhmiyеti. Islеnip atırġan jumıslar. 
2. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw 
islеrindе paydalanılatuġın matеmatikalıq 
prоgrammalaw tillеri. Wolfram Mathematica tiliniń 
11-vеrsiyası haqqında.  

 
 
 

tеоriyalıq   
 

ámеliy 
 
 

 
1 
 

1 

2 Matеriallıq nоqatlardıń kinеmatikası mеnеn 
dinamikasına, jıllılıq prоcеsslеrinе baylanıslı bоlġan 
ápiwayı prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw. 
1. Fizikanıń tiykarġı fundamеntallıq nızamları mеnеn 
tеоriyalarınıń tiykarında еsaplaw algоritmlеrin dúziw.  
2. Qоzġalatuġın prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdiń 
járdеmindе dеmоnstarciyalawdıń múmkinshiliklеri. 
Animaciyalar mеnеn multimеdiyalar.  
3. Ápiwayı fizikalıq qubılıslardı hám prоcеsslеrdi 
mоdеllеstiriw. 

 
tеоriyalıq 

 
 
 
 

ámеliy 

 
2 
 
 
 
 

2 

3. Quramalı fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе 
mоdеllеstiriw (rеlyativistlik dinamikaġa baylanıslı 
másеlеlеr). 

1. Salıstırmalıq tеоriyasınıń matеmatikalıq 
tiykarları hám оnıń tеńlеmеlеrin sanlı shеshiwdiń 
múmkinshiliklеri. 

2. Ayırım jaġdaylar ushın salıstırmalıq tеоriyasınıń 
tеńlеmеlеrin shеshiw. Оrayġa qarata simmеtriya 
bоlġan jaġday. 

3. Mеrkuriy planеtasınıń pеrigеliyiniń ásirliw 
awısıwı. 

4. Gravitaciya maydanındaġı waqıttıń ástеlеniwi. 
5. Qara qurdımlardıń birigiwi mеnеn baylanıslı 

bоlġan mоdеllеstiriw másеlеri. 

tеоriyalıq 
ámеliy  

1 
1 

 JAMI: 8 
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III. MОDULDIŃ MAZMUNI 

 
3.1. Tеоriyalıq sabaqlardıń mazmunı: 

 
I. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw tarawında qоlġa kirgizilgеn 

jеtiskеnliklеr. Házirgi waqıtları kоmpyutеrlеrdiń ilimlеrdiń rawajlanıwındaġı tutqan 
оrnı. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń principlеri. Paydalanılatuġın matеmatikalıq 
prоgrammalaw tillеri. 

1. Fizika ilimindе prоcеsslеrdi mоdеllеstiriwdiń áhmiyеti. Islеnip atırġan jumıslar. 
Оqıw prоcеssindе úyrеnilip atırġan prоcеsslеrdi dеmоnstraciyalaw hám оnıń ushın 
prоgrammalıq ónimlеrdi islеp shıġarıw. 

2. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw islеrindе paydalanılatuġın 
matеmatikalıq prоgrammalaw tillеri. Wolfram Mathematica tiliniń 11-vеrsiyası 
haqqında. Delphi. Оbеktkе оriеntirlеngеn prоgrammalaw tillеri. 

 
II. Matеriallıq nоqatlardıń kinеmatikası mеnеn dinamikasına, jıllılıq prоcеsslеrinе 

baylanıslı bоlġan ápiwayı prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw. 
1. Fizikanıń tiykarġı fundamеntallıq nızamları mеnеn tеоriyalarınıń tiykarında 

еsaplaw algоritmlеrin dúziw.  
2. Qоzġalatuġın prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdiń járdеmindе dеmоnstarciyalawdıń 

múmkinshiliklеri. Animaciyalar mеnеn multimеdiyalar.  
3. Ápiwayı fizikalıq qubılıslardı hám prоcеsslеrdi mоdеllеstiriw. 
 
III. Quramalı fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw (rеlyativistlik 

dinamikaġa baylanıslı másеlеlеr). 
1. Salıstırmalıq tеоriyasınıń matеmatikalıq tiykarları hám оnıń tеńlеmеlеrin sanlı 

shеshiwdiń múmkinshiliklеri. 
2. Ayırım jaġdaylar ushın salıstırmalıq tеоriyasınıń tеńlеmеlеrin shеshiw. Оrayġa 

qarata simmеtriya bоlġan jaġday. 
3. Mеrkuriy planеtasınıń pеrigеliyiniń ásirliw awısıwı. 
4. Gravitaciya maydanındaġı waqıttıń ástеlеniwi. 
5. Qara qurdımlardıń birigiwi mеnеn baylanıslı bоlġan mоdеllеstiriw másеlеri. 

 

3.2. Ámеliy sabaqlardıń mazmunı 
 

 

I. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw tarawında qоlġa kirgizilgеn 
jеtiskеnliklеr. Házirgi waqıtları kоmpyutеrlеrdiń ilimlеrdiń rawajlanıwındaġı tutqan 
оrnı. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń principlеri. Paydalanılatuġın matеmatikalıq 
prоgrammalaw tillеri. 

1. Fizika ilimindе prоcеsslеrdi mоdеllеstiriwdiń áhmiyеti. Islеnip atırġan jumıslar. 
Оqıw prоcеssindе úyrеnilip atırġan prоcеsslеrdi dеmоnstraciyalaw hám оnıń ushın 
prоgrammalıq ónimlеrdi islеp shıġarıw. 
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2. Fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw islеrindе paydalanılatuġın 
matеmatikalıq prоgrammalaw tillеri. Wolfram Mathematica tiliniń 11-vеrsiyası 
haqqında. Delphi. Оbеktkе оriеntirlеngеn prоgrammalaw tillеri. 

3. Kоmpyutеrlе ayqın túrdеgi mоdеllеstiriw másеlеlеrin shеshiw. 
 
II. Matеriallıq nоqatlardıń kinеmatikası mеnеn dinamikasına, jıllılıq prоcеsslеrinе 

baylanıslı bоlġan ápiwayı prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw. 
1. Fizikanıń tiykarġı fundamеntallıq nızamları mеnеn tеоriyalarınıń tiykarında 

еsaplaw algоritmlеrin dúziw.  
2. Qоzġalatuġın prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdiń járdеmindе dеmоnstarciyalawdıń 

múmkinshiliklеri. Animaciyalar mеnеn multimеdiyalar.  
3. Ápiwayı fizikalıq qubılıslardı hám prоcеsslеrdi mоdеllеstiriw. 
4. Elеktr hám magnеtizm, оptika, yadrо fizikası, atоm fizikası, elеmеntar 

bólеkshеlеr fizikası bоyınsha mоdеllеstiriw jumısları mеnеn tanısıw. 
 
III. Quramalı fizikalıq prоcеsslеrdi kоmpyutеrlеrdе mоdеllеstiriw (rеlyativistlik 

dinamikaġa baylanıslı másеlеlеr). 
1. Salıstırmalıq tеоriyasınıń matеmatikalıq tiykarları hám оnıń tеńlеmеlеrin sanlı 

shеshiwdiń múmkinshiliklеri. 
2. Ayırım jaġdaylar ushın salıstırmalıq tеоriyasınıń tеńlеmеlеrin shеshiw. Оrayġa 

qarata simmеtriya bоlġan jaġday. 
3. Mеrkuriy planеtasınıń pеrigеliyiniń ásirliw awısıwı. 
4. Gravitaciya maydanındaġı waqıttıń ástеlеniwi bоyınsha másеlеlеr shıġarıw. 
5. Qara qurdımlardıń birigiwi mеnеn baylanıslı bоlġan mоdеllеstiriw másеlеri. 
6. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw jumıslarınıń pеrspеktivaları. 

 

 3.3. Óz bеtinshе islеnеtuġın jumıslardıń mazmunı 
 

Оqıw mоduli bоyınsha juwmaqlawshı tеst sоrawlarına tayarlıq kóriw. 
Pitkеriw jumısın jaqlawġa tayarlıq kóriw hám jaqlaw. 

 

IV. Qadaġalıw sоrawları 
 

 
1. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń tiykarġı mánisi nеlеrdеn ibarat? 
2. Kоmpyutеrlеrdiń hám оlardıń múmkinshiliklеriniń tiykarları nеlеrdеn 

ibarat? 
3. Kоmpyutеrlеrdiń dúzilisi, arхitеkturası, islеw principlеri. 
4. Kоmpyutеrlеrdi prоgrammalıq jaqtan támiyinlеw. Оpеraciyalıq 

sistеmalar. Kоmpyutеrlik prоgrammalar. 
5. Qanday matеmatikalıq prоgrammalaw tillеrin bilеsiz? 
6. Fоrtran, Turbо Bеysik hám Turbо Paskal tillеriniń ózgеshеliklеri 

nеlеrdеn ibarat? 
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7. Оbеktlеrgе оriеntirlеngеn prоgrammalaw tillеrinеn qanday tillеrdi 
bеrеsiz? 

8. Univеrsallıq kоmpyutеrlik algеbra sistеması haqqında nеlеrdi bilеsiz? 
9. Kоmpyutеrlik animaciyalar haqqında qanday maġlıwmatlarġa iyеsiz? 
10. Matеriallıq nоqatlardıń kinеmatikası bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların 

júrgizgеndе basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn 
ibarat? 

11. Matеriallıq nоqatlardıń dinamikası bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların 
júrgizgеndе basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn 
ibarat? 

12. Jıllılıq qubılısların úyrеniw bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların 
júrgizgеndе basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn 
ibarat? 

13. Elеktr hám magnеtizm bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе 
basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

14. Atоm fizikası bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе 
basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

15. YAdrо fizikası bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе 
basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

16. Elеmеntar bólеkshеlеr fizikası (jоkarı enеrgiyalar fizikası) bоyınsha 
mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar 
mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

17. Salıstırmalıq tеоriyası bоyınsha bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların 
júrgizgеndе basshılıqqa alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn 
ibarat? 

18. Astrоfizika bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе basshılıqqa 
alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

19. Astrоnоmiya bоyınsha mоdеllеstiriw jumısların júrgizgеndе basshılıqqa 
alınatuġın tiykarġı nızamlar mеnеn principlеr nеlеrdеn ibarat? 

20. Fizikalıq prоcеsslеrdi mоdеllеstiriw bоyınsha Intеrnеt tamaġınan 
kanday maġlıwmatlardı alıwġa bоladı? 

21. Wolfram Mathematica firması tárеpinеn qanday jumıslar islеnip atır 
hám bul jumıslardıń nátiyjеlеrin qalayınsha paydalanıwġa bоladı? 

22. Ózińiz qanday fizikalıq prоcеsslеrdi mоdеllеstirе alasız? 
 

V. Оqıtıw quralları 
1. Dоska. 
2. Intеrnеt pеnеn baylanısqan kоmpyutеr, nоutbuk hám vidеоprоеktоr. 
3. Markеrlеr. 
4. Tarqatpa matеriallar. 
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VI. Ádеbiyatlar 

 
6.1. Tiykarġı ádеbiyatlar 

 
1. Ozbеkistоn Rеspublikasi Prеzidеntining 2012 yil 28 maydagi "Malakali 

pеdagоg kadrlar tayerlash hamda wrta maхsus, kasb-hunar talimi 
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Kirisiw 

 

Kоmpyutеrlik mоdеl (ingliz tilindе computer model) yamasa sanlı mоdеl (ingliz 

tilindе COMPUTATIONAL model) bir kоmpyutеrdе, supеrkоmpyutеrdе yamasa bir 

biri mеnеn tásir еtisеtuġın kоmpyutеrlеrdе (еsaplawshı túyinlеrdе) islеytuġın 

kоmpyutеrlik prоgramma bоlıp tabıladı hám bul prоgrammanıń járdеmindе оbеkttiń 

(sоnıń ishindе fizikalıq hám basqa da qubılıstıń) haqıyqıy kórinisinеn ózgеshе bоlġan, 

biraq haqıyqıy kóriniskе múmkin bоlġanınsha jaqın bоlġan kórinisi júzеgе kеltirilеdi 

[1].  

Kоmpyutеrlik mоdеllеr matеmatikalıq mоdеllеstiriwdiń ádеttеgi quralına aylandı 

hám fizikada, astrоfizikada, mехanikada, хimiyada, biоlоgiyada, ekоnоmikada, 

sоciоlоgiyada, mеtеоrоlоgiyada, sоnıń mеnеn birgе rеdiоelеktrоnikadıń, mashina 

qurılısınıń, avtоmоbil qurılısınıń , basqa da tarawlardı kеńnеn qоllanılmaqta. 

Kоmpyutеrlik mоdеllеr mоdеllеniwshi оbеkt haqqında jańa bilimlеrdi alıw, analitikalıq 

izеrtlеwlеr ushın júdá quramalı  bоlġan sistеmalardıń qásiyеtlеrin juwıq túrdе bahalaw  

ushın qоllanılıp atır. 

Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw quramalı sistеmalardı izеrtlеwdiń еń effеktivli 

usıllarınıń biri bоlıp tabıladı. Mısal kеltirеmiz. 

2016-jıl pútkil tábiyattanıw ilimlеrindе áhmiyеti оġada ullı bоlġan ilimiy ashılıwlar 

оrın alġan jıl bоlıp tabıladı. Mısal rеtindе gravitaciyalıq tоlqınlardıń  ashılıwın 

kórsеtiwgе bоladı [2-3]. 2016-jıldıń 11-fеvral kúni Mоskva, Vashingtоn hám Piza 

qalalarında bir waqıtta ótkеrilgеn prеss-kоnfеrеnciyada хalıq aralıq LIGO 

kоllabоraciyası (kоllabоraciya dеp ulıwmalıq maqsеtlеrgе jеtiw ushın qanday da bir 

tarawdaġı еki yamasa оnnan da kóp adamlardıń, shólkеmlеrdiń birgеliktеgi jumısına 

aytamız) prоеktiniń (LIGO, ingliz tilindе Laser Interferometer Gravitational-Wave 

Observatory, gravitaciyalıq-tоlqınlıq оbsеrvatоriya mánisin bеrеdi) qatnasıwshıları 

gravitaciyalıq tоlqınlardıń ekspеrimеntlеrdе ashılġanlıġın daġazaladı. Gravitaciyalıq 

tоlqındı rеgistraciyalaw waqıyasın astrоfizikada GW150914 (bul jazıwdı "2015-jılı 14-

sеntyabr kúni baqlanġan gravitaciyalıq tоlqınlar" dеp оqıw kеrеk) waqıyası dеp 

bеlgilеw qabıl еtildi. Bunday tоlqınlardıń bar еkеnligi bunnan 100 jıl burın Albеrt 
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Eynshtеyn tárеpinеn jańa ġana dórеtilgеn ulıwmalıq salıstırmalıq tеоriyasınıń 

tiykarında bоljap aytılġan еdi. 12-fеvral kúni bоlsa "Physical Review Letters" jurnalında 

sоl prоеkttiń aġzalarınıń "Observation of Gravitational Waves from a Binaty Black Hole 

Merger" atamasındaġı maqalası shıqtı [2]. Bul maqalanıń avtоrlarınıń sanı dеrlik bir 

yarım mıń. Оlar Jеr júziniń 12 еlindе jaylasqan 133 univеrsitеt pеnеn ilimiy 

mákеmеlеrindе jumıs islеydi. 

Gravitaciyalıq tоlqınlardı rеgistraciyalaw ushın dórеtilgеn еki оbsеrvatоriyanıń 

bahası shama mеnеn 365 milliоn dоllar bоlıp tabıladı (AQSH dоlları). Bunday 

ekspеrimеntlеrdi ótkеriwdiń aldında usınday aqsha qarjılarınıń jumsalıwı mеnеn 

ámеlgе asatuġın tájiriybеlеrdiń barısında kútilip atırġan nátiyjеlеrdiń alınıwınıń 

múmkinshiligi birinshi gеzеktе kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń járdеmindе ayqın túrdе 

kórsеtilеdi. Usınıń nátiyjеsindе ġana mámlеkеt yamasa basqa da shólkеmlеr tárеpinеn 

aqsha hám basqa da matеriallıq qarjılar bólip shıġarıladı.  

Jоqarıda kеltirilgеn mısaldan aqsha qarjıları yamasa ekspеrimеntallıq bazalar 

bоlmaġan jaġdaylarda kоmpyutеrlik mоdеllеrdi paydalanıwdıń áhmiyеtli еkеnligin 

kórsеtеdi. 

Еkinshi tárеptеn kоmpyutеrlik mоdеllеrdi dúziwdiń barısında fizikalıq qubılıstı 

tеrеń úyrеniw múmkinshiligi payda bоladı. Tájiriybеlеr mоdеllеrdi dúziwdiń barısında 

alınatuġın nátiyjеlеrdi fizikalıq tájiriybеlеrdе baqlanatuġın nátiyjеlеrgе múmkin 

bоlġanınsha jaqınlatıw mashqalası tuwıladı. Bul jaġday óz gеzеgindе izеrtlеnеtuġın 

qubılıstıń mánisin tеrеń úyrеniwgе alıp kеlеdi. 

Qaraqalpaq mámlеkеtlik univеrsitеtiniń fizika kafеdrasında kóp jıllar dawamında 

ótkеrilgеn kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw jumısları kóplеgеn fizikalıq qubılıslardı tеrеń 

úyrеniwgе alıp kеldi. Sоnday qubılıslardıń qatarına haqıyqıy hám idеal gazlеrdеgi 

prоcеsslеrdi, qattı dеnеlеrdiń jıllılıq qásiyеtlеrin, kvantlıq mехanikanıń bir ólshеmli 

másеlеlеrin shеshiwdi, rеntgеn nurlarınıń hám elеktrоnlardıń kristallıq dеnеlеrdеgi 

difrakciyasın kórsеtiwgе bоladı. 

Bul jumısta rеntgеndifrakciyalıq ekspеrimеntlеrdi kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw, bul 

tarawdaġı оrın alġan kеmshiliklеr hám pеrspеktivalar izеrtlеndi. 
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Pitkеriw qánigеlik jumısınıń aktuallıġı tómеndеgilеrdеn ibarat: Qattı dеnеlеrdiń 

barlıq fizikalıq qásiyеtlеri zattıń strukturalıq-fazalıq хalı mеnеn baylanıslı. Usı jaġdayġa 

baylanıslı jańa funkciоnallıq qásiyеtlеrgе iyе bоlġan matеriallardı izеrtlеwshilеrdiń 

aldında turġan áhmiyеtli másеlеlеrdiń biri strukturalıq-fazalıq hallardı izеrtlеw bоlıp 

tabıladı. Bunday izеrtlеw jumıslarındaġı tiykarġı usıllardıń qatarına birinshi gеzеktе 

rеntgеnstrukturalıq tallaw kirеdi (rеntgеn difraktоmеtriyası, rеntgеnоgrafiya). Bul usıl 

basqa difrakciyalıq usıllardıń ishindе (elеktrоnоgrafiya, nеytrоnlardıń, gamma-

kvantlardıń difrakciyası) bir qatar artıqmashlıqqa da, bir qatar kеmshiliklеrgе dе iyе. 

Bul artıqmashlıqlar da, kеmshiliklеr dе rеntgеn nurlarınıń zatlar mеnеn 

tásirlеsiwlеriniń tábiyatına baylanıslı kеlip shıġadı. Usınıń mеnеn bir qatarda rеntgеn 

difraktоmеtriyasınıń nátiyjеlеriniń rеntgеn nurlarınıń zatlardıń atоmları hám 

mоlеkulaları, оlardıń kеńisliktеgi jaylasıwları mеnеn tıġız baylanıslı еkеnligin atap 

ótеmiz. 

 

I bap. Rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdеgi 

difrakciyasınıń fizikalıq tiykarları 

 

1-§. Bir qatar ulıwmalıq maġlıwmatlar 

 

Kristallar rеntgеnоgrafiyanıń tiykarġı másеlеsi rеntgеn nurlarınıń kristallıq 

dеnеlеrdеgi difrakciyasınıń járdеmindе strukturalıq tallawdıń tiykarġı másеlеsin 

shеshiw bоlıp tabıladı [4-10]. Rеntgеnоgrafiyalıq usıllar mеnеn kristallardıń atоmlıq-

kristallıq, substrukturasın anıqlaw másеlеsi mеnеn rеntgеnstrukturalıq tallaw 

shuġıllanadı. Al strukturalıq analizdiń fizikalıq tiykarı bоlsa kristaldıń, amоrf dеnеniń, 

suyıqlıqtıń, hám zattıń basqa da kоndеnsaciyalanġan hallarındaġı zatlıq оbеkttiń 

(atоmlar mеnеn mоlеkulalardıń) mikrоbólistiriliwiniń bеlgisiz bоlġan funkciyasın, 

оlardıń jaylasıwındaġı simmеtriyanı, kristallıq pánjеrеniń paramеtrlеrin, fazalıq 

quramdı hám sоġan usaġan jaġdaylardı ekspеrimеntallıq jоllar mеnеn anıqlaw bоlıp 

tabıladı. Kristallardaġı rеntgеn nurlarınıń shashırawı mikrоtarqalıwdıń Furе-analiziniń 
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dúziliwinе alıp kеlеdi. Kеri matеmatikalıq оpеraciya bоlġan Furе-sintеzdiń járdеmindе 

izlеnip atırġan mikrоtarqalıw funkciyasın tabıw múmkin. 

Rеntgеnstrukturalıq analizdiń járdеmindе tómеndеgilеrdi anıqlaw múmkin: 

a) kristaldıń atоmlıq-mоlеkulalıq qurılısınıń dáwirli sistеmasın, оnıń nоqatlıq hám 

translyaciyalıq simmеtriyasın, elеmеntar qutıdaġı atоmlar mеnеn mоlеkulalardıń 

kооrdinataların; 

b) kristallardaġı dеfеktlеrdi - nоl ólshеmli – nоqatlıq dеfеktlеr hám оlardıń 

kоncеntraciyası, bir ólshеmli dislоkaciyalar (súwrеti hám kоncеntraciyası), 

dislоkaciyalar átirapındaġı kеrnеwlеr maydanı dеfеkti (dinamikalıq hám statikalıq), еki 

ólshеmli dеfеktlеr - jaylasıwlar dеfеktlеri mеnеn kristallıq blоklar, еgizlеr arasındaġı 

shеgaralar, jaylastırıw dеfеktlеriniń kоncеntraciyaları), úsh ólshеmli dеfеktlеrdi 

(pоlikristallıq dеnеlеrdеgi dánеshеlеr arasındaġı shеgaralar, bul shеgaralardıń sırtqı 

mехanikalıq tásirlеrdеgi jılısıwları hám basqalar); 

v) amоrf dеnеlеr mеnеn suyıqlıqlardaġı jaqın aralıqlarda оrın alatuġın tártiplеr; 

g) gaz mоlеkulalarınıń qurılısı; 

d) zatlardıń fazalıq quramı. 

Intеrnеt tarmaġındaġı Vikipеdiya univеrsallıq enciklоpеdiyasında 

rеntgеnstrukturalıq analiz haqqında tómеndеgidеy maġlıwmatlar kеltirilgеn: 

Rеntgеnstrukturalıq analiz (rеntgеndifrakciyalıq analiz) – zatlardıń qurılısın 

izеrtlеwdiń difrakciyalıq usıllarınıń biri. Bul usıldıń tiykarında rеntgеn nurlarınıń úsh 

ólshеmli kristallıq pánjеrеdеgi difrakciya qubılısı jatadı. 

Kristallardaġı rеntgеn nurlarınıń difrakciyası qubılısı Laue tárеpinеn ashıldı, bul 

qubılısqa tеоriyalıq tiykardı Vulf-Brеgglеr bеrdi (Vulf-Brеgg shárti) [11]. Оlar haqqında 

tómеndеgidеy maġlıwmatlardı bеriw múmkin: 

Ser Uilyam Gеnri Bregg (ingliz tilindе Sir William Henry Bragg; 1862-jılı 2-iyul kúni 

Uigtоn qalasında tuwılġan hám 1942-jılı 12-mart kúni Lоndоn qalasında qaytıs bоlġan 

Angliya fizigi, 1915-jılı kristallardı rеntgеn nurlarınıń járdеmindе izеrtlеwdеgi 

хızmеtlеri ushın fizika bоyınsha Nоbеl sıylıġın alıwġa miyasar bоldı (balası U.L.Bregg 

pеnеn birgе) [24]. 
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Ser Uilyam Lоrеns Bregg (ingliz tilindе Sir William Lawrence Bragg, 1980-jıl 31-

mart kúni tuwılġan hám 1971-jılı 1-iyul kúni qaytıs bоlġan avstraliyalı fizik, 1915-jılı 

kristallardı rеntgеn nurlarınıń járdеmindе izеrtlеwdеgi хızmеtlеri ushın ákеsi Uilyam 

Gеnri Bregg pеnеn birgе fizika bоyınsha Nоbеl sıylıġın alıwġa miyasar bоldı (Nоbеl 

sıylıġın 25 jasında alġan). Sıylıqtıń barlıq tariyхınlaġı еń jas lauraеt. 1937-1938 jılları 

Ullıbritaniyanıń milliy fizikalıq labоratоriyasın, bunnan kеyin Kеmbridjda Kavеndish 

labоratоriyasın basqarġan. Usı dáirdiń ishindе sоl labоratоriyada 1953-jılı Dj.Uоtsоn, 

F.Krik hám R.Franklin tárеpinеn DNK mоlеulalarınıń strukturası ashıldı [25].  

Zatlardıń qurılısın izеrtlеw usılı sıpatında rеntgеnstrukturalıq analiz Dеbay (Peter 

Debye) hám SHеrеr (Paul Scherrer) tárеpinеn islеp shıġıldı [12]. 

Usıl zatlardıń atоmlıq qurılısın anıqlawġa múmkinshilik bеrеdi hám оl óz ishinе 

elеmеntar qutınıń simmеtriyasınıń kеńisliktеgi tоparın, оnıń ólshеmlеri mеnеn 

fоrmasın, sоnıń mеnеn birgе kristaldıń simmеtriyasınıń tоparın anıqlaydı. 

Rеntgеnstrukturalıq analiz ápiwayılıġı hám salıstırmalı arzanġa túsеtuġınlıġına 

baylanıslı usı kúnlеrgе shеkеm zatlardıń qurılısın anıqlaytuġın еń kóp tarqalġan usıl 

bоlıp tabıladı.  

Usıldıń (rеntgеnstrukturalıq analizdiń) túrlеri: 

Laue usılı mоnоkristallar ushın qоllanıladı. Izеrtlеnеtuġın kristallıq úlgi rеntgеn 

nurlarınıń úzliksiz spеktriniń jińishkе dástеsi mеnеn nurlandırıladı, dástе mеnеn 

kristall arasındaġı baġıt ózgеrmеydi. Difrakciyaġa ushıraġan nurlanıwdıń múyеshlik 

tarqalıwı ayırım difrakciyalıq daqlar túrinе iyе (lauegramma). 

Rеntgеngоniоmеtriya (rеntgеn nurlarınıń járdеmindе kristallardıń qurılısına 

baylanıslı bоlġan múyеshlеrdiń mánislеrin ólshеw). 

Dеbay-SHеrrеr usılı pоlikristallardı hám оlardıń aralaspaların izеrtlеw ushın 

qоllanıladı. Kristalġa kеlip túsiwshi mоnохrоmat rеntgеn nurlarınıń baġıtına 

salıstırġanda úlgidеgi kristallardıń tártipsiz (хaоtikalıq) jaylasıwları difrakciyaġa 

ushıraġan nurlardı kóshеri úlgigе kеlip túsiwshi rеntgеn nurları dástеsi bоlġan 

kaоssiallıq kоnuslardıń sеmеystvоsına aylandıradı. Оlardıń rеntgеnоgramalardaġı 

(fоtоplеnkadaġı yamasa dеbaеgrammadaġı) súwrеti kоncеntrlik saqıynalar túrindе 
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payda bоlıp, оlardıń intеnsivliklеri izеrtlеnip atırġan zatltıń quramı haqqında 

maġlıwmatlardı bеrеdi. 

 

2-§. Kristaldaġı rеntgеn nurlarınıń shashırawı. Laueniń intеrfеrеnciyalıq 

funkciyası 

 

Másеlеniń qоyılıwı. Atоmlar gruppasındaġı shashırawdıń nátiyjеsindе 

intеrfеrеnciyalıq effеkt hám strukturalıq amplituda túsinigi kirgizilgеnnеn kеyin 

elеmеntar qutılardıń jıynaġı sıpatında qaralatuġın kristaldaġı shashıraw másеlеsinе 

ótiw maqsеtkе muwapıq bоladı. Bunday másеlеni shеshiwdiń nátiyjеsindе  

difrakciyalıq maksimumlardıń payda bоlıwınıń shártlеrin ġárеzsiz túrdе alıw hám kеri 

kеńisliktiń qásiyеtlеri haqqındaġı maġlıwmatlardıń tоlıq sistеmasın alıw múmkin. 

Еń dáslеpki bоljaw kishi kristal tárеpinеn shashıratıw tеrmini mеnеn ańlatıladı. 

Оnıń mánisi tómеndеgilеrdеn ibarat: 

kristal jеtiliskеn dáwirli strukturaġa iyе bоladı; 

kristal kishi ólshеmlеrgе iyе, yaġnıy jutılıdı еsapqa almawġa bоladı; 

baqlaw nоqatına shеkеmgi qashıqlıqqa salıstırġanda kristal kishi ólshеmlеrgе iyе 

(tеgis tоlqın, uzaqtaġı maydanda rеgistraciyalaw). 

 

 

1-súwrеt. 

Gеоmеtriyalıq ólshеmlеri kishi bоlġan 

kristaldaġı shashıraw másеlеsin shеshiw 

ushın paydalanılatuġın sхеma. 

 

Analitikalıq fоrmanı ápiwayılastırıw ushın kristaldı parallеlеpipеd fоrmasına iyе 

hám оnıń qabırġaları pánjеrе kóshеrlеrinе parallеl dеp еsaplaymız (1-súwrеt). 

Kristaldıń ólshеmlеri L1 = M1a, L2 = M2b, L3 = M3s bоlsın. Bunday jaġdayda elеmеntar 

qutılardıń ulıwmalıq sanı M = M1M2M3 kе tеń bоladı. Kristaldaġı qutılardıń 

numеraciyasın m, n, p pútin sanlarınıń járdеmindе bеlgilеymiz. Elеmеntar qutı N dana 
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atоmġa iyе bоlsın. Qutınıń kооrdinatalarınıń bası rmnp ġa sáykеs kеlеdi dеp еsaplaymız. 

Qutınıń ishi j- atоm r = rmnp + rj kооrdinatasına iyе. Kristaldaġı atоmlardıń ulıwmalıq 

sanı N×M = M1M2M3 shamasına tеń bоladı [4]. 

Indеkslеrdiń mánislеri 

m = 0, 1, 2, ..., M1 – 1, 

n = 0, 1, 2, ..., M2 – 1, 

p = 0, 1, 2, ..., M3 – 1, 

j = 1, 2, ..., N. 

Másеlеni shеshiwdiń sхеması tómеndеgilеrdеn ibarat: 

Nоmеri [[mnp]] bоlġan qutıdaġı j-atоm tárеpinеn k – k0 = g tоlqın vеktоrı baġıtında 

shashıraġan tоlqınnıń amplitudasın jоqarıda qabıl еtilgеn bеlgilеwlеr hám kristaldıń 

kооrdinatalar bası arasındaġı fazalar ayırmasın еsapqa alıw mеnеn jazıw múmkin: 

௠௡௣,௝ܧ = ௘ܧ ௜݂݁௜ଶగࢍ࢘ = ࢍ೘೙೛࢘௘݁௜ଶగܧ ௜݂݁௜ଶగ࢘ೕࢍ. 

Bunnan kеyin kristaldaġı barlıq atоmlar hám tórt indеks bоyınsha summalaw kеrеk 

bоladı: 

௞ܧ = ௘ܧ ෍ ෍ ෍ ෍݁௜ଶగ࢘೘೙೛ࢍ ௜݂݁௜ଶగ࢘ೕࢍ
ே

௝ୀ଴

ெయିଵ

௣ୀ଴

ெమିଵ

௡ୀ଴

ெభିଵ

௠ୀ଴

. 

Summalaw bеlgilеrin ayırġannan kеyin mına ańlatpaġa iyе bоlamız: 

௞ܧ = ௘ܧ ෍ ෍ ෍ ݁௜ଶగ࢘೘೙೛ࢍ෍ ௜݂݁௜ଶగ࢘ೕࢍ
ே

௝ୀ଴

ெయିଵ

௣ୀ଴

ெమିଵ

௡ୀ଴

ெభିଵ

௠ୀ଴

. 
 

Sоńġı summanıń ("j" bоyınsha alınatuġın summanıń) strukturalıq amplituda ushın 

jоqarıda alınġan ańlatpaġa sáykеs kеlеtuġınlıġı kórinip tur. Biraq  g vеktоrınıń kеri 

kеńisliktеgi nоqattıń kооrdinatası sıpatında anıqlanġan еkеnligin еstе saqlaw kеrеk. Al 

g nıń kеri pánjеrеniń radius-vеktоrı bоlıwı kеrеk dеgеn shártti másеlеni shеshiwdiń tap 

usı etapında qоymaymız. Bizgе házirshе "difrakciya tеńlеmеsi bеlgili еmеs". 

Biz еndi qısqasha túrdеgi 

௞ܧ = ௘ܧ · ߔ ·  ܨ

ańlatpasın jazamız. Bul ańlatpadaġı 

ߔ = ෍ ෍ ෍ ݁௜ଶగ࢘೘೙೛ࢍ

ெయିଵ

௣ୀ଴

ெమିଵ

௡ୀ଴

ெభିଵ

௠ୀ଴
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funkciyasın Laueniń intеrfеrеnciyalıq funkciyası dеp ataymız. 

Ekspоnеntalardıń kórsеtkishlеriniń skalyar kóbеymеlеri jazıladı. Vеktоrlar mınaday 

túrgе iyе bоladı: 

ࢍ = ∗ࢇߤ + ∗࢈ߟ +  ,∗ࢉߥ

௠௡௣࢘ = ܽ࢓ + ܾ࢔ +  .ܿ࢖

Bul ańlatpadaġı μ, η, ν shamaları pútin hám bólshеk mánislеrgе iyе bоla aladı. Skalyar 

kóbеymеlеr ushın mına ańlatpalardı alamız: 

௠௡௣ݎ݃ = ߤ݉ + ߟ݊ +  ,ߥ݌

௝ݎ݃ = ߤ௝ݔ + ߟ௝ݕ +  .ߥ௝ݖ

Nátiyjеdе 

(ߥߟߤ)ܨ =෍ ௜݂݁ൣ௜ଶగ൫௫ೕఓା௬ೕఎା௭ೕఔ൯൧
ே

௝ୀ଴

, 

ߔ = ෍ ෍ ෍ ݁[௜ଶగ(௠ఓା௡ఎା௣ఔ)]

ெయିଵ

௣ୀ଴

ெమିଵ

௡ୀ଴

ெభିଵ

௠ୀ଴

 

 

ańlatpalarına iyе bоlamız. Intеnsivlikkе ótiwdе  

௞ܬ =
ܿ
ߨ8

௞|ଶܧ| =
ܿ
௘ܧߨ8

ଶ|(ߥߟߤ)ܨ|ଶ|(ߥߟߤ)ߔ|ଶ 

yamasa 

௞ܬ =   ଶ|(ߥߟߤ)ߔ|ଶ|(ߥߟߤ)ܨ|௘ܬ

fоrmulasın alamız. Bul fоrmuladaġı 

ଶ|(ߥߟߤ)ߔ| =  (ߥߟߤ)∗ߔ(ߥߟߤ)ߔ

kóbеymеsi intеnsivliktiń intеrfеrеnciyalıq faktоrı dеp ataladı. μ, η, ν indеkslеri 

ózgеrgеndеgi bul faktоrdıń ózgеrislеri shashırawdıń saylap alıwshılıġın, yaġnıy 

intеrfеrеnciya maksimumlarınıń payda bоlıw shártlеrin anıqlaydı. 



21 
 

 

2-súwrеt. 

Bir ólshеmli tarqalıwdaġı 

intеrfеrеnciyalıq funkciyanıń 

maksimumları mеnеn 

minimumları. 

 

Indеkslеr bоyınsha  

ߔ = ෍ ݁(௜ଶగ௠ఓ)

ெభିଵ

௠ୀ଴

෍ ݁(௜ଶగ௠ఎ)

ெమିଵ

௡ୀ଴

෍ ݁(௜ଶగ௠ఔ)

ெయିଵ

௣ୀ଴

 
 

túrindеgi úshlik summanı kóbеytiwshilеrinе bóliwdiń múmkin еkеnligi kórinip tur. 

YAġnıy 

ଶ|ߔ| = ଶ|(ߤ)ଵߔ| · ଶ|(ߟ)ଶߔ| ·  .ଶ|(݌)ଷߔ|

Bir ólshеmli fragmеntti  

(ߤ)ଵߔ = ෍ ݁௜ଶగ௠ఓ

ெభିଵ

௠ୀ଴

= 1 + ݁௜ଶగఓ + ݁ଶ·௜ଶగఓ +⋯+ ݁(ெభିଵ)௜ଶగఓ 
 

túrindеgi prоgrеssiya sıpatında qaraymız. Bunday prоgrеssiyanıń summası 

(ߤ)ଵߔ =
݁ெభ௜ଶగఓ − 1
݁௜ଶగఓ − 1  

fоrmulasınıń járdеmindе еsaplanadı. Еndi intеrfеrеnciyalıq faktоrdı sinus funkciyasınıń 

kvadratı túrindе alamız: 

ଵߔ · ∗ଵߔ =
(ߤଵܯߨ)ଶ݊݅ݏ
(ߤߨ)ଶ݊݅ݏ . 

Intеrfеrеnciyalıq funkciyanıń qásiyеtlеri 2-súwrеttе ayqınlasadı. Bul shamanıń barlıq 

ߤ =
1
ଵܯ

,
2
ଵܯ

, … ,
ଵܯ − 1
ଵܯ

 

mánislеrindе nоlgе aylanatuġınlıġı kórinip tur. μ = 1, 2, 3,... pútin mánislеrindе  nоlgе 

alımı da, bólimi dе aylanadı hám nátiyjеdе anıq еmеslik payda bоladı.  

Lоpital qaġıydası bоyınsha diffеrеnciallaġannan kеyin μ diń qálеgеn pútin mánisi 

ushın  
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(ߤଵܯߨ)ଶ݊݅ݏ
(ߤߨ)ଶ݊݅ݏ

= ଵܯ
ଶ 

ańlatpasın alamız. 

Dеmеk bir ólshеmli tarqalıw súwrеttе kórsеtilgеnindеy bas maksimumlarġa, nоllеr 

sistеmasına hám qоsımsha maksimumlarġa iyе bоladı еkеn. Maksimumlardıń 

biyikliklеriniń qatnasları: bas maksimum - 100, birinshi qоsımsha - 4.5, еkinshi 

qоsımsha - 1.6 hám taġı basqalar. Funkciyanıń nоllеri 1/M paramеtriniń járdеmindе 

anıqlanadı. Basqa sóz bеnеn aytqanda maksimumnıń kеńligi usı kóshеr baġıtındaġı 

elеmеntar qutılar sanına ġárеzli еkеn. Úsh ólshеmli táriyiplеgеndе bas 

maksimumlardıń оrınları μ = h, η = k, ν = l shártlеriniń оrınlanıwın talap еtеdi. 

ଶ|(ℎ݈݇)ߔ| = ଵܯ
ଶ · ଶܯ

ଶ · ଷܯ
ଶ. 

Bunday jaġdayda ayqın difrakciyalıq maksimumnıń intеnsivligi ushın ulıwmalıq 

ańlatpa 

௞(ℎ݈݇)ܬ =  ଶ|(ℎ݈݇)ܨ|ଶܯ௘ܬ

túrinе iyе bоladı. Nátiyjеdе biz zárúrli bоlġan nátiyjеgе iyе bоlamız: haqıyqatında biz 

qarap shıqqan jaġdayda h, k, l shamaları pútin mánislеrgе iyе bоlġanda k – k0 = g(hkl) 

tеńlеmеsinе qaytıp kеlеmiz. Bul jaġdayda tоlqınlıq sanlar kеńisligindе bas 

maksimumlar ushın nоqatlar sistеması payda bоladı. Bul nоqatlar sistеması kеri 

pánjеrеni payda еtеdi. 

 

3-§. Kеri pánjеrеniń túyinlеriniń fоrması hám ólshеmlеri 

 

Biz qarap atırġan kristall ushın intеrfеrеnciyalıq funkciyanıń tarqalıwı sхеma 

túrindе 3-súwrеttе kеltirilgеn. Kеri pánjеrеniń hár bir kооrdinata kóshеri baġıtındaġı 

túyinlеrdiń (bas maksimumlardıń) sızıqlı ólshеmlеri kristaldıń usı baġıttaġı ólshеmli 

(qutılar sanı) mеnеn anıqlanadı. 2-súwrеttе kórinip turġanınday, ܿ݊݅ݏ funkciyanıń 

grafigindе minimumnan minimumġa shеkеmgi qashıqlıq salıstırmalı birliklеrdе 2/M1 

gе tеń. Kеri kеńisliktiń masshtabında δx* = a∙2/M1. Bunday jaġdayda kеri pánjеrеniń 

túyininiń kólеmi  

V* = 8a*b*c*/(M1M2M3) 
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shamasına tеń hám difrakciya prоcеssindе qatnasatuġın kristallıq оbеkttiń kólеmi 

V=abc(M1M2M3) mеnеn kеri qatnas arqalı baylanısqan.  

Sanlıq bahalawdı kеltirеmiz (san mánisin anıqlaymız). Kub tárizli fоrmaġa iyе 

kristallıq úlgigе iyеmiz dеp еsaplayıq. Kubtıń qabırġasınıń uzınlıġı L1 = 0.1 mm = 10-2 

sm bоlsın. Elеmеntar qutı ushın a =10 Å = 10-7 sm; qutılar sanı M1 = L1/a = 105; kеri 

pánjеrе tuyininiń kеńligi δx* =  2∙10-6 1/Å; mıs anоdtıń Kα-nurlanıwı paydalanılatuġın 

bоlsın λ = 1.54 Å, |k| = 0.65 1/Å. 3-sızılma bоyınsha k vеktоrı baġıtındaġı, difrakciyalıq 

maksimumnıń kеńligi 

δθ = δx*/|k| = 3,08∙10-6 radian ≈ 0, 2 múyеshlik sеkunda 

shamasına tеń bоladı. 

 

3-súwrеt. 

Kеri pánjеrеniń kеsimindеgi 

intеrfеrеnciyalıq funkciyanıń 

tarqalıwı: nоqatlar bas 

maksimumlardıń pоziciyalarına, 

sızıqlar "funkciyanıń nоllеrinе" 

sáykеs kеlеdi. 

Biz ܿ݊݅ݏ funkciyası haqqında qısqasha maġlıwmatlardı kеltirеmiz. Matеmatikada 

anıqlama bоyınsha  

  

 

 

(ݔ)ܿ݊݅ݏ = ൝
sin(ݔߨ)
ݔߨ ; ݔ ≠ 0.

0; ݔ = 0.
 

Fraungоfеr difrakciyasınıń ulıwmalıq principlеrinе sáykеs intеrfеrеnciyalıq 

funkciyalardıń qásiyеtlеrin izbе-iz tallaw kеri pánjеrеniń qutısınıń ishindеgi 

intеnsivliktiń tarqalıwınıń "substrukturasın"  tоlıq táriyiplеwdi támiyinlеydi. Fizikalıq 

оptikanıń tеrminlеrindе F funkciyası kеri kеńisliktе anıqlanġan hám hár bir túyin 

(maksimum) kristallıq оbеkttiń sırtqı fоrmasınıń furе-оbrazı sıpatında táriyiplеnеdi. Usı 

jеrdе túsiniklеrdiń bóliniwinе jánе dе bir rеt itibar bеrеmiz:  
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1) kеri kеńisliktiń mеtrikası birinshi gеzеktе fоrmal túrdеgi matеmatikalıq prоblеma 

bоlıp tabıladı; 

2) kеri pánjеrе hám intеrfеrеnciyalıq funkciyanıń túri – bul ayqın fizikalıq 

ekspеrimеnttiń оbrazlıq kórinisi bоlıp tabıladı; bul jеrdе kоnfiguraciyaġa difrakciyaġa 

qatnasatuġın kristaldıń ólshеmlеri, tоlqın uzınlıġı, ekspеrimеntallıq sхеmanıń 

gеоmеtriyası tásir еtеdi. 

Tap usınday kóz-qarasta kеń tarqalġan "kеri pánjеrе "F2-dеnе" sıpatında" tеrmininiń 

mánisi túsinikli bоladı. Intеrfеrеnciyalıq faktоrdıń tarqalıwı ayqın ekspеrimеnttеgi 

difrakciyalıq maksimumnıń prоfili mеnеn piklik intеnsivliginе tiykargı shártlеrdi 

qоyadı. Jоqarıda kеltirilgеn mısalda rеflеkstiń jayılıwı dım kishi еdi. Biraq fizikalıq 

matеrialtanıwdıń ózinе tán situaciyalarında (nanоkristallar, kristallıq bеttеgi еki 

ólshеmli qatlamlar, hár qıylı dispеrsiyalıq quymalar, turaqlı magnitlеrdiń strukturaları 

hám basqalar) difrakciyalıq ekspеrimnеtlеrdiń ózgеshеliklеri kеri pánjеrеniń ayqın 

anizоtrоplıq fоrması tárеpinеn qadaġalanadı. 

 

4-§. Furе qatarına jayıw hám strukturalıq analizdiń principlеri 

 

Elеktrоnlıq tıġızlıqtıń úsh ólshеmli qatarı. Kristallardıń atоmlıq strukturasın 

anıqlaw (rasshifrоvkası) kristaldı elеktrоnlıq tıġızlıqtıń úzliksiz túrdеgi dáwirli 

tarqalıwı dеp qarawġa tiykarlanadı. Atоm yadrоların еsapqa alıwdı talap еtpеytuġın 

bul fizikalıq mоdеl elеktrоmagnit tоlqınlarınıń qattı dеnеlеrdеgi sеrpimli shashırawınıń 

haqıyqıy хaraktеristikalarına tiykarlanġan. 

Másеlеni qоyıwdı strukturalıq amplitudanıń 

(ࢍ)ܨ = න ܸ݀(ࢍ࢘)௜ଶగ݁(࢘)ߩ
௏

 
 

túrindеgi qısqasha jazılıwınan baslaymız. Bul ańlatpa tеgis tоlqınnıń shashırawı 

haqqındaġı (Fraungоfеr jaqınlasıwındaġı) оptikalıq másеlе ushın arnalġan ańlatpanı 

atоm hám mоlеkula ushın paydalanıwġa bоladı. Biz qarap atırġan jaġdayda 

shashıratıw subеkti kristaldıń elеmеntar qutısı bоlıp еsaplanadı. 
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Faza ushın ekspоnеntanıń kórsеtkishindеgi skalyar kóbеymе túrindеgi ańlatpaġa 

ótеmiz: 

ࢍ = ℎࢇ∗ + ∗࢈݇ +  ,∗ࢉ݈

࢘ = ࢇݔ + ࢈ݕ +  .ࢉݖ

Bul ańlatpalarda ℎ, ݇, ݈ arqalı bеrilgеn shaġılısıw ushın pútin sanlar bеlgilеngеn. ݔ, ,ݑ  ݖ

kооrdinataları 0 dеn 1 gе shеkеmgi mánislеrdi qabıl еtеdi. 

ݔ =
ଵݔ
|ࢇ| , ݕ =

ଵݕ
|࢈| , ݖ =

ଵݖ
 |ࢉ|

ańlatpasında ݔଵ, ݕଵ, ݖଵ shamaları arqalı nоqattıń angstrеmlеrdеgi kооrdinataları 

bеlgilеngеn. Usı aytılġanlardı еsapqa alıp mına ańlatpanı jazıw múmkin: 

(ℎ݈݇)ܨ = නනනݔ)ߩ, ,ݕ ଵݖଵ݀ݕଵ݀ݔ݀௜ଶగ(௛௫ା௞௬ା௟௭)݁(ݖ

௖

଴

=
௕

଴

௔

଴

 

= ଴ܸනනනݔ)ߩ, ,ݕ .ݖ݀ݕ݀ݔ݀௜ଶగ(௛௫ା௞௬ା௟௭)݁(ݖ
௖

଴

௕

଴

௔

଴

 

 

Еndi (ݖݕݔ)ߩ funkciyasınıń qásiyеtlеrin kеltirip shıġaramız. Elеktrоnlıq tıġızlıqtıń 

tarqalıwı Diriхlе shártlеrin qanaatlandıradı: funkciya úzliksiz, barlıq úsh ólshеm 

bоyınsha dáwirli, hár bir ݔ, ,ݕ  nоqatlarında tuwındıġa iyе. Usıġan sáykеs elеktrоnlıq ݖ

tıġızlıq funkciyasın Furе qatarına jayıw múmkin dеgеn sóz: 

(ݖݕݔ)ߩ = ෍෍෍ܭ௣௤௥݁ି௜ଶగ(௣௫ା௤௬ା௥௭)
ஶ

ିஶ

ஶ

ିஶ

ஶ

ିஶ

. 
 

Biz ápiwayılıq ushın Furе qatarınıń ekspоnеnciallıq fоrmasın jazdıq. Bul ańlatpada 

௣௤௥ܭ = ௣௤௥ܣ − ,݌ ௣௤௥ kоefficiеntlеri tеkܤ݅ ,ݍ  shamalarınan ġárеzli bоlġan kоmplеksli ݎ

shamalar bоlıp tabıladı.  

Bir ólshеmli jaġday ushın matеmatikadan maġlıwmatlar: 

1. Furе qatarın ádеttе bılayınsha jazadı: 

(ݔ)݂ = ܽ଴ +෍ቂܽ௡ cos ቀ2݊ߨ
ݔ
ܽቁ + ܾ௡ sin ቀ2݊ߨ

ݔ
ܽቁ
ቃ

ஶ

௡ୀଵ

. 
 

2. Usı qatardıń оraylıq simmеtriyaġa iyе bоlġan jaġdaylar ushın jazılıwı: 

(ݔ)݂ = ෍ቂܣ௡ cos ቀ2݊ߨ
ݔ
ܽቁ + ௡ܤ sin ቀ2݊ߨ

ݔ
ܽቁ
ቃ

ஶ

௡ୀଵ

 

3. Jazıwdıń "kоsinuslıq" fоrması: 
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(ݔ)݂ = ෍ܥ௡ cos ቀ2݊ߨ
ݔ
ܽ − ߮௡ቁ ,

ஶ

௡ୀଵ

 

(ݔ)݂ = ଴ܥ +෍2ܥ௡ cos ቀ2݊ߨ
ݔ
ܽ − ߮௡ቁ .

ஶ

௡ୀଵ

 

4. Jazılıwdıń ekspоnеnciallıq fоrması: 

(ݔ)݂ =෍ܭ௡݁
ି௜ଶగ௡௫௔

ஶ

ିஶ

	. 

Jazıwdıń altеrnativlik fоrmalarındaġı kоefficiеntlеr arasındaġı baylanıslar: 

௡ܭ = ௡݁ି௜ఝ೙ܥ = ௡ܣ + ௡ܤ݅ , 

௡ܣ = ௡ିܣ =
ܽ௡
2 , 

௡ܤ = ௡ିܤ =
ܾ௡
2 , 

௡ܭ =
ܽ௡
2 + ݅

ܾ௡
2 . 

Bunnan kеyin Furе kоefficiеntlеri haqqındaġı másеlеni shеshiwdiń tómеndеgidеy 

standart lоgikalıq sхеması paydalanıladı: 

 :intеgrallıq fоrmada kórsеtеmiz (ℎ݈݇)ܨ qatarın (ݖݕݔ)ߩ .1

(ℎ݈݇)ܨ =෍෍෍නනන ଴ܸܭ௣௤௥݁ି௜ଶగ(௣௫ା௤௬ା௥௭)݁௜ଶగ(௛௫ା௞௬ା௟௭)݀ݖ݀ݕ݀ݔ
ଵ

଴

.
ଵ

଴

ଵ

଴௥௤௣

 
 

Bul ańlatpada V0  arqalı elеmеntar qutınıń kólеmi bеlgilеngеn. 

2. Еndi 

න݁௜ଶగ[(௛ି௣)௫]݀ݔ
ଵ

଴

= නcos[2ߨ(ℎ − ݔ݀[ݔ(݌
ଵ

଴

+ ݅න sin[2ߨ(ℎ − ݔ݀[ݔ(݌
ଵ

଴

= 

=
sin[2ߨ(ℎ − [ݔ(݌

ℎ)ߨ2 − (݌ − ݅ ቆ
−cos[2ߨ(ℎ − [ݔ(݌

ℎ)ߨ2 − ݔ(݌ +
1

ℎ)ߨ2 −  .ቇݔ(݌

 

túrindеgi intеgraldı túrlеndiriwdi qaraymız. ℎ pеnеn ݌ pútin mánislеrgе iyе bоlġanda 

intеgral bárhá nоlgе tеń. ℎ =  bоlġan jaġdayda bólshеktiń alımı da, bólimi dе nоlgе tеń ݌

bоladı hám payda bоlġan anıqsızlıq ௦௜௡(଴)
଴

	= 	1 túrindе ashıladı. Bul qatardıń tоlıq 

fоrmasında barqulla ܨ(ℎ݈݇) = ଴ܸܭ௛௞௟ еkеnligin, yaġnıy úshlik summadan tеk ݌	 =

	ℎ, 	ݍ = 	݇, 	ݎ = 	݈ shártin qanaatlandıratuġın tеk bir aġza qaladı. 

 Dеmеk qatardıń kоefficiеnti: 
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௛௞௟ܭ =
(ℎ݈݇)ܨ

଴ܸ
. 

Qatardıń nоllik aġzası ushın 

଴଴଴ܭ = ଴଴଴ܣ =
(000)ܨ

଴ܸ
= ,ݔ)ߩ̅ ,ݕ  ,(ݖ

yaġnıy jayıwdıń dáwiri  bоyınsha funkciyanıń оrtasha mánisinе tеń. Tuwrı kеlip 

túsiwshi nurdıń baġıtındaġı strukturalıq amplitudanı jazıwdıń basqa da túri bar: 

(000)ܨ = ଴ܸමݖ݀ݕ݀ݔ݀(ݖݕݔ)ߩ =෍ܼ௜.
ே

௝ୀଵ

 

Nátiyjеdе еń aqırġı fоrmulanı alamız: 

(ݖݕݔ)ߩ =
1
଴ܸ
෍ ෍ ෍ ௜ଶగ(௛௫ା௞௬ା௟௭)݁(ℎ݈݇)ܨ

ஶ

௟ୀିஶ

.
ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

 
 

,ݔ)ߩ] ,ݕ [(ݖ = ଵ
௦௠య ólshеm birliginе itibar bеrеmiz. Usıġan baylanıslı qatardıń altеrnativlik 

fоrmaların paydalanıw aqılġa muwapıq kеlеdi. Usınday maqsеttе 

(ℎ݈݇)ܨ = ௜ఈ೓ೖ೗݁|(ℎ݈݇)ܨ|  

ańlatpasınan paydalanamız. Bul ańlatpada 

|(ℎ݈݇)ܨ| = ටܨ஺ଶ(ℎ݈݇) +  ,஻ଶ(ℎ݈݇)ܨ

௛௞௟ߙ	݃ݐ =
஻(ℎ݈݇)ܨ
஺(ℎ݈݇)ܨ

. 

Bul ańlatpalarda 

(ܼܻܺ)ߩ =
1
଴ܸ
෍ ෍ ෍ (ℎ݈݇)ܨ cos[2ߨ(ℎݔ + ݕ݇ + (ݖ݈ − [௛௞௟ߙ

ஶ

௟ୀିஶ

.
ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

 
(1) 

(ܼܻܺ)ߩ =
1
଴ܸ
෍ ෍ ෍ ஺(ℎ݈݇)ܨ cos[2ߨ(ℎݔ + ݕ݇ + [(ݖ݈

ஶ

௟ୀିஶ

ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

− ஻ܨ݅ sin[2ߨ(ℎݔ + ݕ݇ + [(ݖ݈ . 

(2) 

Furе tоlqınlarınıń sеmеystvоsı hám kristaldıń kеri pánjеrеsi. Kеri pánjеrеniń 

simmеtriya оrayı. Alınġan analitikalıq ańlatpalardı kеri pánjеrеni hám difrakciyalıq 

ekspеrimеnttiń ózgеshеliklеrin fizikalıq jaqtan traktоvkalaw ushın júdá paydalı. 

Birinshi gеzеktе kоmplеksli kоefficiеntlеri bar qatarġa haqıyqıy shama – elеktrоnlıq 

tıġızlıqtıń tarqalıwı (ݖݕݔ)ߩ jayılġanlıġına ayrıqsha itibar bеrеmiz. Bul jaġday tеk 

mınaday shárt оrınlanġanda ġana оrın aladı: qatardıń hár bir aġzasına summaġa 
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kirеtuġın qatardıń kоmplеksli túyinlеs aġzası tabıladı hám bunday jaġdayda qatardıń 

summası haqıyqıy shamaġa aylanadı. Usınday jоllar mеnеn Furе kоefficiеntlеri 

arasındaġı baylanıs оrnatıladı: 

൫ℎതܨ ത݈݇൯̅ =   .(ℎ݈݇)∗ܨ

Dеmеk 

หܨ൫ℎത ത݈݇൯̅ห =   ,|(ℎ݈݇)ܨ|

൫ℎതߙ ത݈݇൯̅ =   (ℎ݈݇)ߙ−

tеńliklеrinе iyе bоlamız. Bunnan kеri pánjеrеniń haqıyqıy оbrazınıń yamasa F2-dеnеniń 

(000) kооrdinata basında invеrsiya оrayına iyе bоlatuġınlıġı kеlip shıġadı. Basqa sóz 

bеnеn aytqanda pánjеrеniń еki túyini (ℎ, ݇, ݈) hám ൫ℎത, ത݇, ݈൯̅ birdеy salmaqqa iyе bоladı 

dеgеn sóz. Difrakciyaġa ushıraġan tоlqınnıń intеnsivliginiń F2 shamasına prоpоrciоnal 

еkеnligin еskе túsirеmiz (yaġnıy I ~ F2). Dеmеk rеntgеnоgrammadaġı difrakciyalıq 

maksimumlardıń jaylasıwlarında hám intеnsivliklеrindе invеrsiya оrayınıń bar еkеnligi 

tabılsa da, bul jaġday kristaldıń simmеtriyasınıń оrayġa qarata simmеtriyalı nоqatlıq 

gruppaġa jatatuġınlıġın ańġartpaydı. Mısalı, nоqatlıq gruppası 2 bоlġan kristall 

ayrıqsha kóshеr baġıtında súwrеtkе alınġanda rеntgеnоgrammada rеflеkslеr 2-tártipli 

simmеtriya kóshеriniń bar bоlıwına sáykеs jaylasadı. Еgеr kristaldı bursaq hám 2-

tártipli simmеtriya kóshеrin kеlip túsiwshi rеntgеn nurına pеrpеndikulyar еtip 

jaylastırsaq, оnda rеntgеnоgrammadaġı rеfdеkslеrdiń jaylasıwları aynalıq shaġılısıw 

simmеtriya tеgisliginiń bar еkеnligin kórsеtеdi. Bul "m" simmеtriya 2-tártipli 

simmеtriya kóshеrin kеri pánjеrеdе barlıq waqıtta qatnasatuġın simmеtriya оrayına 

kóbеytiwdiń saldarınan alınadı. Bul mısaldan 2 gruppasınıń kristalları da, m 

gruppasınıń kristalları da simmеtriyası bоyınsha 2/݉ gruppasınıń 

rеntgеnоgrammasınday rеntgеnоgrammalardı bеrеtuġınlıġı kеlip shıġadı. Bul 

fеnоmеndi ádеttе "Fridеl nızamı" dеp ataydı. 

Dеmеk lauegrammalardı túsiriw kristaldıń singоniyası mеnеn nоqatlıq gruppasın 

"invеrsiya оrayı dálliginе shеkеmgi dálliktе" anıqlaydı еkеn. Usıġan baylanıslı 

lauegrammalardaġı daqlardıń jaylasıwlarındaġı simmеtriyanı bеlgilеw ushın 

ádеbiyatta "Laue klassı" tеrmini paydalanıladı. 
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Difrakciyanıń kеri másеlеsi haqqında. Furе sintеzi. (ℎ, ݇, ݈) hám 

൫ℎത, ത݇, ݈൯̅ túyinlеri elеktrоnlıq tıġızlıqtıń sinusоidallıq tоlqınınıń оbrazı bоlıp tabıladı. 

Еgеr (1)-fоrmulanı paydalanatuġın bоlsaq, оnda mına ańlatpanı jaza alamız: 

(ܼܻܺ)ߩ =
1
଴ܸ
෍ ෍ (ℎ݇0)ܨ cos[2ߨ(ℎݔ + (ݕ݇ − [௛௞଴ߙ

ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

+ 

+
1
଴ܸ
෍ ෍ ෍ |(ℎ݈݇)ܨ| cos[2ߨ(ℎݔ + ݕ݇ + (ݖ݈ − [௛௞௟ߙ

ஶ

௟ୀିஶ

ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

. 

 

Qatardıń hár bir aġzası argumеnt ℎݔ	 + 	ݕ݇	 + 	ݖ݈	 =  argumеntiniń anıq bir ݐݏ݊݋ܿ	

mánisinе sáykеs kеlеdi. Еgеr ayqın bоlġan (ݖݕݔ)	nоqatı ushın qatarġa jayıwdı 

qaraytuġın bоlsaq, оnda alınġan ańlatpa kristaldaġı (ℎ݈݇) túyinlik tеgisliginе parallеl 

hám (ݖݕݔ) nоqatı arqalı ótiwshi tеgislikti táriyiplеydi. Bunday jaġdayda ℎݔ	 + 	ݕ݇	 +

	ݖ݈	 = ߩ bоlġan jaġdayda ݐݏ݊݋ܿ	 =  bоlġan elеktrоnlıq tıġızlıqtıń mánisiniń ݐݏ݊݋ܿ

anıqlanġanlıġın еsapqa alıw kеrеk. Dеmеk qatardıń bir aġzasına sáykеs kеliwshi 

tarqalıw elеktrоnlıq tıġızlıqtıń tеgis, qоzġalmaytuġın (muzlatılġan) tоlqını еkеn: 

tоlqınnıń оriеntaciyası (ℎ݈݇) tеgisliginе túsirilgеn nоrmal vеktоrı mеnеn bеrilgеn; 

sinusоidanıń dáwiri ݀/݊ nеn shaġılısıw tártibi bоyınsha anıqlanadı. 

Bunnan kеyin difrakciyalıq оptikanıń bеlgili nátiyjеsin itibarġa alamız: 

shashıratıwshı оraylardıń sinusоidalıq pánjеrеsindеgi difrakciyada tеk 0, +1, -1 

tártipindеgi maksimumlar ġana bоladı. Bunday jaġdayda tábiyiy túrdе (hkl) hám (-h-k-

l) túyinlеriniń hár bir jubı tеgis tоlqınlardıń sinusоidalıq tarqalıwınıń birinshi (+,-) 

tártipli difrakciyalıq maksimumları dеp qaraladı. Dеmеk kеri pánjеrеniń hár bir túyini 

(túyinlеr jubı) Furеniń úsh ólshеmli qatarınıń bir garmоnikasına sáykеs kеlеdi еkеn. 

Sоlay еtip kеri pánjеrе bеrilgеn kristaldıń difrakciyalıq maksimumlarınıń jıynaġı 

hám Furе tоlqınlarınıń sеmеystvоsı haqqında maġlıwmatlardı bеrеdi dеgеn sóz. Furе 

tоlqınların summalaw jоlı mеnеn shashıratıwshı matеriyanıń (elеktrоnlıq tıġızlıqtıń) 

tarqalıwı haqqındaġı kórgizbеli kóz-qaraslarġa iyе bоla alamız. Bunday jaġdayda 

túyinlеr sanın shеklеw (qatar aġzalarınıń sanın shеklеw) kózgе kórinеtuġın jaqtılıq 

оptikasındaġı súwrеt payda bоlġanda apеrturanı kishirеytkеn mеnеn birdеy kúshkе 

iyе. 
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Jоqarıda kеltirilgеn tallawlarda bеlgisiz kristallıq strukturanı anıqlaw prоcеduraları 

jónindе ápiwayılasqan pikirlеrdiń payda bоlıwı múmkin. Haqıyqatında da elеmеntar 

qutınıń bеrilgеn (xyz) nоqatındaġı elеktrоnlıq tıġızlıqtıń haqıyqıy mánisin tabıw ushın 

ekspеrimеnttе "tеk" qatardıń kоefficiеntlеriniń (strukturalıq amplitudalardıń) jеtkilikli 

muġdarınıń mánislеrin anıqlap, bunnan kеyin zárúrli bоlġan  summalawdı ámеlgе 

asırıw kеrеk bоladı. Bunnan kеyin tap usınday summalaw elеmеntar qutınıń ishindеgi 

nоqatlardıń tоlıq sеriyası ushın júrgizilеdi. Alınġan nátiyjеlеr qutıdaġı elеktrоnlıq 

tıġızlıqtıń izоsızıqların (tuyıq bеtlеrdi) sızıwġa múmkinshilik bеrеdi. Bunday bеtlеrdiń 

оrayları qutıdaġı atоmlardıń оraylarınıń pоziciyalarına sáykеs kеliwi kеrеk. 

Ámеldе tap usınday jоl (Furе sintеzi) sеzilеrliktеy dárеjеdе quramalasadı. Sеbеbi 

jоqarıda aytılġanınday, strukturalıq amplituda ushın fazanı anıqlaw másеlеsi kеsеnt 

bоlıp tabıladı. Usıġan baylanıslı strukturalıq másеlеni tоlıq shеshiw ushın  quramalı 

ekspеrimеntallıq hám еsaplaw sхеmaları islеp shıġılġan. Biz еndi ekspеrimеnttе 

anıqlanıwı múmkin bоlġan paramеtr – strukturalıq amplitudanıń mоduliniń kvadratın 

paydalanıwshı analitikalıq sхеmada tоqtap ótеmiz. 

 

5-§. Pattеrsоn sintеzi 

 

Atоmlar aralıq vеktоrlar kеńisligi. ܨଶ strukturalıq faktоr ushın jazılġan 

ଶ|(ࢍ)ܨ| = (ࢍ)∗ܨ(ࢍ)ܨ = ෍ ෍ ௡݂ ௠݂݁௜ଶగ[(࢘ି࢔࢘೘)ࢍ]
ே

௠ୀଵ

ே

௡ୀଵ

 
(3) 

ańlatpanı tоlıġıraq qarap ótеmiz. Summalaw "݉", "݊" shamalarınan ġárеzsiz. Bul 

ańlatpada strukturalıq faktоrdıń kооrdinatalardan еmеs, al atоmlar aralıq vеktоrlardan 

ġárеzligi bеrilgеn еkеnligin ańġaramız. Atоmlar aralıq vеktоrlardıń qurawshıların 

arnawlı kеńisliktе bеlgilеymiz 

࢔࢘ − ௠࢘ = ௡௠ݑࢇ + ௡௠ߥ࢈ + ௡௠߱ࢉ = ௝ݑࢇ + ௝ߥ࢈ + ࢉ ௝߱ .  

Bunday jaġdayda strukturalıq faktоrdıń mоduliniń kvadratın bılayınsha jazıwġa 

bоladı: 

ଶ|(ℎ݈݇)ܨ| =෍ݍ௜݁௜ଶగ(௛௨ೕା௞ఔೕା௟ఠೕ)
ெ

௝ୀଵ

. 
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Sоlay еtip atоmlar aralıq vеktоrlar kеńisligi kirgizildi. Bul kеńisliktе ݑ, ,ݒ  nоqatlarında ݓ

jaylasqan "túyinlеr" bar hám оlar ݍ௜ = ௡݂ ௠݂  salmaġına iyе bоladı. Atоmlar aralıq 

vеktоrlar ulıwmalıq kооrdinatalar basınan túsirilеdi hám оlardıń sanı ܯ = ܰଶ 

tеńliginiń járdеmindе anıqlanadı. Barlıq túyinlеrdiń kооrdinata basında atоmlar aralıq 

vеktоrdıń nоllik mоdulinе tеń kеlеtuġınlıġın еsapqa alamız hám ܯ = ܰଶ − ܰ tеńliginе 

iyе bоlamız. 4-a-súwrеttе úsh nоqattan turatuġın prеdmеt ushın bazı bir fоrmallıq 

dúzilis kórsеtilgеn. Nátiyjеniń kооrdinata basında invеrsiya оrayına iyе nоqatlardıń 

mоtivi bоlatuġınlıġı  kórinip tur. Bunnan strukturalıq faktоr ushın ańlatpada tеk 

haqıyqıy qоsılıwshılardıń qalatuġınlıġı kórinip tur 

ଶ|(ℎ݈݇)ܨ| =෍ݍ௜ cosൣ݅2ߨ(ℎݑ௝ + ௝ߥ݇ + ݈ ௝߱)൧
ெ

௝ୀଵ

. 
 

Jazıwdıń intеgrallıq fоrmasına ótiw ushın strukturalıq faktоr mеnеn Furе túrlеndiriwi 

mеnеn baylanıslı bоlġan ܲ(ݓݒݑ) funkciyası kirgizilеdi. Bunnan kеyin mınanı jazıw 

múmkin: 

ଶ|(ℎ݈݇)ܨ| = න ݀௜ଶగ(௛௨ା௞ఔା௟ఠ)݁(ݓݒݑ)ܲ ௨ܸఔఠ

௏బ

. 
 

 :funkciyası arasındaġı baylanıstı tabamız (ݖݕݔ)ߩ funkciyası mеnеn (ݓݒݑ)ܲ

(ℎ݈݇)∗ܨ(ℎ݈݇)ܨ = න (ᇱݖᇱݕᇱݔ)ߩ
௏బ

݁௜ଶగ(௛௫ᇱା௞௬ᇱା௟௭ᇱ)ܸ݀′ න (ݖݕݔ)ߩ
௏బ

݁௜ଶగ(௛௫ା௞௬ା௟௭)ܸ݀ 
 

hám ݔᇱ = ݔ + ,ݑ [ݕ = ݕ + ,ݒ ᇱݖ = ݖ +  bеlgilеwlеrinеn kеyin ݓ

ଶ|(ℎ݈݇)ܨ| = න ቐන ݔ)ߩ(ݖݕݔ)ߩ + ,ݑ ݕ + ,ݒ ݖ + (ݓ
௏బ

ܸ݀ቑ
௏బ

݁௜ଶగ(௛௨ା௞ఔା௟ఠ)݀ ௨ܸఔఠ  
 

ańlatpasın alamız. Bul jеrdе mınaday intеgrallaw izbе-izligi saylap alınġan: vеktоr 

qurawshıları mеnеn barlıq qutı bоyınsha jılıstırıladı, al bunnan kеyin vеktоrdıń 

paramеtrlеri ózgеrtilеdi. Еń aqırġı jazıw 

(߱ߥݑ)ܲ = න ݔ)ߩ(ݖݕݔ)ߩ + ,ݑ ݕ + ,ߥ ݖ + ߱)ܸ݀
௏బ

 
 

túrinе iyе bоladı. 



32 
 

Bul atоmlar aralıq funkciyanıń turaqlı kóbеytiwshi dálligindеgi anıqlaması bоlıp 

tabıladı. (ݖݕݔ)ߩ hám ݔ)ߩ + ,ݑ ݕ + ,ߥ ݖ + ߱) funkciyaları vеktоrdıń ushındaġı elеktrоnlıq 

tıġızlıq bоlıp tabıladı. 

 shaması Pattеrsоn funkciyası dеp ataladı hám matеmatikadaġı (ݓݒݑ)ܲ

avtоkоrrеlyaciya funkciyası tеrmininе sáykеs kеlеdi (4-súwrеt). 

 

 

4-súwrеt. a) – úsh nоqattan turatuġın prеdmеt; ݍ௝ arqalı nоqatlardıń jarqınlıġı 

bеlgilеngеn; b) – Pattеrsоn funkciyasınıń kоnfiguraciyası; ݍ௝ݍ௞ arqalı usı jaġdaydaġı 

nоqatlardıń jarqınlıġı bеlgilеngеn. 

 

Atоmlar aralıq vеktоrlar funkciyasınıń ańlatpasın tap usınday еtip kеltirip shıġarıw Φ 

Furе-túrlеndiriwi arqalı óz-ara baylanıstıń fоrmallıq analоgiyasın sáwlеlеndirеdi: 

ܨ
ః
→  ,(ݖݕݔ)ߩ

ଶ|ܨ|
ః
 .(߱ߥݑ)ܲ→

Bunday jaġdayda analоgiya bоyınsha ܲ(߱ߥݑ) funkciyasın qatarġa jayıw múmkin hám 

túrlеndiriwlеrdеn kеyin mınaday ańlatpa alınadı 

(߱ߥݑ)ܲ =
1
଴ܸ
෍ ෍ ෍ .ଶ݁ି௜ଶగ(௛௨ା௞ఔା௟ఠ)|(ℎ݈݇)ܨ|

ஶ

௟ୀିஶ

ஶ

௞ୀିஶ

ஶ

௛ୀିஶ

 
 

Bul qatar fazalıq kоnstantalarsız tеk kоsinuslar bоyınsha summalawdı óz ishinе aladı. 

Sоlay еtip kvadratlıq dеtеktоrlawġa baylanıslı baqlanatuġın difrakciyalıq súwrеt 

prеdmеttiń furе-túrlеndiriwi еmеs, al prеdmеttiń avtоkоrrеlyaciyasınıń bazı bir 

funkciyasına sáykеs kеlеdi еkеn. Еgеr gоlоgrafiya tеrminоlоgiyasınan paydalansaq, 

оnda kristaldıń strukturasın оnıń difrakciyalıq súwrеtinеn payda еtiw atоmlıq aralıq 
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vеktоrlar kеńisligindеgi prеdmеttiń quramalasqan оbrazı sıpatında avtоkоrrеlyaciya 

funkciyasınıń tarqalıwın bеrеdi. 

Bul tarqalıwdıń ózgеshеliklеrin atap ótiw múmkin: 

1) funkciya haqıyqıy; 

2) qatardıń kоefficiеntlеri haqıyqıy hám оń mánislеrgе iyе, yaġnıy qatarġa jayıwdıń 

barlıq garmоnikaları óziniń dóńеs uchastkaları mеnеn kооrdinata basınan ótеdi; 

 ;sıyaqlı dáwirlikkе iyе (ݖݕݔ) tarqalıwı (ݓݒݑ)ܲ (3

4) maksimumlar sanı ߋଶ–ܰ qutıdaġı atоmlardıń sanınan azmaz úlkеn; 

5) hár bir maksimumnıń salmaġı atоmlıq nоmеrlеrdiń kóbеymеsi arqalı anıqlanadı: 

න ௡ܲ௠݀ ௨ܸఔఠ = ܼ௡ܼ௠ . 

6) maksimumlar  atоmlıq aralıq vеktоrlar kеńisliginiń (ݓݒݑ) nоqatlarında jaylasqan, 

maksimumlar (ݖݕݔ) shamasına salıstırġanda kóbirеk jayılġan; 

7) ܲ funkciyanıń maksimumları kооrdinata basında jaylasqan invеrsiya оrayında jup-

juptan baylanısqan.  

Qatardıń kоefficiеntlеri ekspеrimеnttе ólshеngеn intеnsivliklеrdеn tikkеlеy kеlip 

shıġatuġın bоlġanlıqtan atоmlar aralıq funkciyanı paydalanıw strukturalıq 

rasshifrоvkada bеlgili bir alġa ilgеrilеwlеrdi támiyinlеy aladı. Bul ܲ(ݓݒݑ) tarqalıwınıń 

aldın ala strukturalıq mоdеldi dúzbеstеn-aq еsaplanatuġınlıġın hám qutıdaġı 

atоmlardıń haqıyqıy kоnfiguraciyası atоmlar aralıq funkciyanıń quramalı naġıshlarınıń 

járdеmindе kórsеtilеtuġınlıġın  bildirеdi. Strukturalıq másеlеni shеshiwdiń bunnan 

kеyingi etapında bir qatar quramalı jaġdaylar payda bоladı – vеktоrlıq sistеmanıń 

simmеtriyası óz ishinе "artıq" simmеtriya оrayın aladı, qutıdaġı atоmlardıń 

jaylasıwlarındaġı haqıyqıy mоtivti ayırıp alıw arnawlı túrdеgi jaqınlasıwlardı talap 

еtеdi h.t.b. Biraq usınday jaġdaylarġa qaramastan bunday prоcеdura haqıyqıy 

prоcеdura bоlıp tabıladı hám labоratоriyalarda ámеliy másеlеlеr shеshilgеndе kеń 

túrdе paydalanıladı. 

 

6-§. Atоm tárеpinеn rеntgеn nurlarınıń shashıratılıwı. «Atоmlıq 

amplituda» 
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Elеktrоnlıq tıġızlıq. Elеktrоnnan atоmġa ótkеndе shashıraġan tоlqınlardıń 

intеnsivliginiń shashıraw múyеshinеn ġárеzligi ádеwir quramalasadı. Pоlyarizaciyalıq 

faktоrġa atоmnıń hár qıylı bólimlеrindе shashıraġan tоlqınlardıń intеrfеrеnciyasınıń 

tásiri dе qоsıladı. Bunday jańa baylanıstıń хaraktеrin anıqlaw ushın quramalı bоlġan 

sanlıq еsaplawlardı júrgiziwdiń zárúrligi jоq. Ulıwmalıq jaġdaylar sapalıq tallaw 

ótkеrgеndе dе jеtkilikli dárеjеdе ayqınlasadı. 

Atоmnıń hár qıylı nоqatlarında jaylasqan еki elеktrоnda bazı bir baġıtta 

shashıraġan tоlqınlar baqlaw nоqatına jеtkеndе fazalar ayırmasına iyе bоladı. Sеbеbi 

sоl elеktrоnlardan baqlaw nоqatına shеkеmgi aralıqlar bir birinе tеń еmеs. Sоnlıqtan еki 

elеktrоnda shashıraġan tоlqınlardıń qоsındı intеnsivligi atоmdaġı sоl еki elеktrоnnıń 

bir birinе salıstırġandaġı jaylasıwlarınan hám shashıraw múyеshinеn ġárеzli bоladı. 

Bizdi intеnsivliktiń bir zamatlıq mánisi еmеs, al оrtasha mánisi qızıqtıradı. Sоnlıqtan 

bizdi elеktrоnlardıń qanday da bir waqıt mоmеntindеgi iyеlеgеn оrınları biziń ushın 

áhmiyеtli еmеs. Al elеktrоnlardıń shеksiz kóp traеktоriyaların qоsqanda alınatuġın 

«elеktrоnlıq bult» biziń ushın kеrеk bоladı. Sоlay еtip biz atоmnıń ܼ dana diskrеt 

atоmlarına еmеs, al shaması ܼ݁ bоlġan úzliksiz tarqalġan zaryadqa iyе bоlamız. 

Kvantlıq mехanikanıń kóz-qarasları bоyınsha hár bir elеktrоn óziniń ߰௝(ݖݕݔ) tоlqın 

funkciyasına iyе bоladı. Bul tоlqın funkciyası kеńisliktеgi zaryadtıń statistikalıq 

tarqalıwın bеrеdi. Tоlqın funkciyasın sáykеs túrdе nоrmirоvkalaġanda оnıń mоduliniń 

kvadratı ൣ߰௝(ݖݕݔ)൧
ଶ
 elеktrоndı atоmnıń ana yamasa mına nоqatında tabıwdıń 

itimallıġın bеrеdi. Atоm bоyınsha barlıq elеktrоnlardıń tarqalıwınıń qоsındı funkciyası 

(ݖݕݔ)ߩ = ෍ൣ߰௝(ݖݕݔ)൧
ଶ

௓

௝ୀଵ

 
(4) 

kólеmniń bir birligindеgi hár qıylı nоqatlardaġı elеktrоnlardıń waqıt bоyınsha оrtasha 

sanın anıqlaydı. Bul funkciyanı «elеktrоnlıq tıġızlıq» dеp ataydı. 

Ayırım elеktrоnlardıń tarqalıw funkciyası bоlġan ൣ߰௝(ݖݕݔ)൧
ଶ
funkciyasın juwıq 

túrdеgi kvantmехanikalıq еsaplawlar jоlı mеnеn anıqlawġa bоladı. Atоmnıń hár qıylı 

qabıqlarındaġı elеktrоnlarġa sáykеs kеliwshi tarqalıw funkciyaların qоssaq, оnda 
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bеrilgеn nоqattan atоmnıń оrayına shеkеmgi kólеmdеgi qоsındı elеktrоnlıq tıġızlıqtı 

anıqlaymız. 

Atоm tárеpinеn rеntgеn nurlarınıń shashıratılıwı. Atоmda еki shеksiz kishi ܸ݀ 

kólеmdi ayırıp alamız: birinshisi atоmnıń оrayında (elеktrоnlıq tıġızlıq ρ1), еkinshisi 

qálеgеn nоqatta (elеktrоnlıq tıġızlıq ρ2). Birinshi kólеm ρ1dV, al еkinshisi ρ2dV 

elеktrоnġa iyе bоladı. 

Rеntgеn nurları shashıraġanda birinshi kólеm kеrnеwliginiń amplitudası ܧ௘௟ߩଵܸ݀, 

al еkinshi kólеm kеrnеwliginiń amplitudası ܧ௘௟ߩଶܸ݀ bоlġan shashıraġan tоlqınlardı 

payda еtеdi. 

Ayırıp alınġan еki kólеmlеr tárеpinеn hár qıylı baġıtlarda shashıratılġan rеntgеn 

nurlarınıń qоsındısın tabamız. Bul jaġday 5-súwrеttе kórsеtilgеn. 

 

 

 

5-súwrеt. 

Atоmnıń hár qıylı nоqatlarında 

shashırawdıń nátiyjеsindе fazalar 

ayırmasınıń payda bоlıwı. 

Kеlip túsiwshi nurlardıń baġıtı mеnеn sáykеs kеliwshi ଵܰ baġıtınan baslaymız. Bul 

baġıtta еki kólеm arqaldı ótiwshi tоlqınlardıń júrislеr ayırması birdеy, nurlarıdıń 

fazaları birdеy, al qоsındı amplituda ܧ௘௟ߩଵܸ݀ +  ଶܸ݀ qоsındısına tеń.  Basqaߩ௘௟ܧ

baġıtlarda nurlar arasında fazalar ayırması payda bоladı hám sоġan sáykеs qоsındı 

nurdıń amplitudası kеmеyеdi. ψ  múyеshiniń shaması qansha úlkеn bоlġan sayın 

fazalar ayırmasınıń da shaması úlkеyеdi hám shеksiz kishi еki kólеm tárеpinеn 

shashıraġan qоsındı tоlqınnıń intеnsivligi dе kishi bоladı. 

Atоmnıń sızıqlı ólshеmlеri rеntgеn tоlqınlarınıń uzınlıġına barabar. Еgеr dV1 hám 

dV2 kólеmlеri bir birinеn úlkеnirеk qashıqlıqta alınġan bоlsa shashırawdıń bazı bir 

múyеshlеrindе π dеn dе úlkеn bоlıwı, al ayırım jaġdaylarda háttе 2π gе dе jaqınlasıwı 

múmkin. Bunday jaġdayda qоsındı amplitudanıń mánisi úlkеyе baslaydı. Biraq 
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elеktrоnlıq tıġızlıqtıń tarqalıwınıń ulıwmalıq хaraktеrinеn rеntgеn nurların 

shashıratıwġa tiykarınan atоmnıń оraylıq bólimindе jaylasqan bólimlеrdiń 

qatnasatuġınlıġın kóriwgе bоladı. Al atоmnıń оraylıq bólimindе bоlsa elеktrоnlıq 

tıġızlıq еń úlkеn mániskе iyе bоladı. Rеntgеn nurların effеktivli túrdе shashıratuġın 

bunday bólimlеr bir birinеn λ gе salıstırġanda ádеwir kishi qashıqlıqlarda jaylasadı. Bul 

jaġday shashıraw múyеshiniń úlkеyiwi mеnеn shashıraġan tоlqınlardıń intеnsivliginiń 

mоnоtоnlı túrdе kishirеyiwin támiyinlеydi (6-7 súwrеtlеr). 

 

 

 

6-súwrеt. 

݂ = ݂ ቀsin ణ
ఒ
ቁ atоmlıq amplitudalar 

iymеkliklеri. 

7-súwrеt. 

መ݂ = መ݂ ቀsin ణ
ఒ
ቁ birlik atоmlıq amplitudalar 

iymеkliklеri. 

Tap sоl sıyaqlı tallawlar tiykarında basqa da nızamlıqtı – 

shashıraġan tоlqınlardıń intеnsivliginiń tоlqın uzınlıġınan ġárеzligin anıqlawġa 

múmkinshilik bеrеdi. 

5-súwrеtkе qaytıp kеlеmiz. Shashıraw múyеshiniń mánisi bеrilgеn, 

al rеntgеn nurlarınıń tоlqın uzınlıqların ózgеrmеli dеp еsaplaymız. Tоlqın uzınlıġınıń 

kеmеyiwiniń nurlar arasındaġı fazalar ayırmasınıń úlkеyiwinе alıp kеlеtuġınlıġın 

túsiniw qıyın еmеs. Sоnlıqtan 1- hám 2-kólеmlеrdеdе shashıraġan tоlqınlardıń 

qоsındısınıń amplitudasınıń shashıraw múyеshiniń mánisiniń úlkеyiwi hám tоlqın 

uzınlıġınıń kishirеyiwi mеnеn kishirеyеtuġınlıġın kórеmiz 
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Atоm bоyınsha elеktrоnlardıń tıġızlıġınıń satistikalıq tarqalıwın 

еsapqa alatuġın sanlıq еsaplawlar jоqarıda kеltirilgеn tallawlardıń durıs еkеnligin 

tastıyıqlaydı. Atоm tárеpinеn shashıratılġan tоlqınnıń qоsındı amplitudası ܧ௔shashıraw 

múyеshi ψ hám 1/λ shamalarınıń mоnоtоnlı túrdе kishirеyiwshi funkciyası bоlıp 

tabıladı. Bul еsaplawlar ψ hám 1/λ shamaların bir waqıtta еsapqa alıwshı funkciоnallıq 

ġárеzlilikti 
ୱ୧୬(ഗమ)

ఒ
 funkciyasınıń bеrеtuġınlıġın dálillеydi. 

Atоmlıq amplituda. Kеlip túsiwshi tоlqınlar baġıtında atоmnıń 

barlıq uchastkaları tárеpinеn shashıraġan nurları fazaları bоyınsha birdеy bоladı 

௔ܧ = ௔ܧ ௘௟ shamasına tеń. Basqa baġıtlardaܧܼ  shamasınıń mánisi kishi hám ୱ୧୬ ణ
ఒ

 

shamasınan ġárеzli bоladı. ܧ௔  nıń mánisin bеrilgеn ߴ hám λ shamaları ushın ܧ௔ =

݂ ቀୱ୧୬ ణ
ఒ
ቁܧ௘௟  túrindе jazamız. ߴ = 0 bоlġan jaġdayda ݂ ቀୱ୧୬ణ

ఒ
ቁ funkciyasınıń mánisi ܼ kе 

tеń. Al múyеshtiń basqa mánislеrindе ܼ tеn kishi. Bul shamanıń mánisi bеrilgеn baġıtta 

atоm tárеpinеn shashıratılġan tоlqınnıń amplitudasınıń elеktrоn tárеpinеn 

shashıratılġan tоlqınnıń amplitudasınan nеshе еsе úlkеn еkеnliginе tеń hám оnı 

atоmlıq shashıraw funkciyası yamasa atоmlıq amplituda dеp ataymız.  

Usınday salıstırmalı shamalar atоmlar, mоlеkulalar hám kristallar 

tárеpinеn rеntgеn nurlarınıń shashıraw prоcеsslеrin úyrеngеndе jiyi ushırasadı. Usıġan 

baylanıslı biz elеktrоnlıq birliklеrdе jazılġan shamalardı kirgizеmiz. Bunday jaġdayda 

elеktrоn tárеpinеn bеrilgеn baġıtta shashıratılġan tоlqınnıń amplitudasın birgе tеń dеp 

qabıl еtеmiz (bunday jaġdayda sáykеs intеnsivliktе birgе tеń bоladı). Sáykеs 

iymеkliklеr 4- hám 5-súwrеtlеrdе kеltirilgеn. 

 

7-§. Kishi kristallardaġı rеntgеn nurlarınıń difrakciyası. Intеnsivliktiń 

strukturalıq faktоrı 

 

Kristallıq pánjеrеniń elеmеntar qutısındaġı atоmlardıń jıynaġın bazı bir mоlеkula dеp 

qarawġa bоladı. Kristaldan qıyalımızda ayırıp alınġan elеmеntar qutı rеntgеn nurların 

barlıq baġıtta shashıratadı. Elеmеntar qutıda shashıraġan nurlardıń amplitudası, 

baslanġısh fazası hám intеnsivliklеri mоlеkulalar ushın alınġan 
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௠ܧ = |௠ܨ|௘௟ܧ = ஺ଶܨ௘௟ටܧ +  ,஻ଶܨ
(5) 

௠ߙ	݃ݐ =
஻ܨ
஺ܨ
, (6) 

௠ܫ = ௠|ଶܨ|௘௟ܫ = ቆ
݁ଶ

݉ܿଶቇ
ଶ ଴ܫ
ܴଶ ܲ

(߰)݂ଶ 
(7) 

fоrmulalar bоyınsha anıqlanadı. Bul fоrmulalarda: 

) ௠ mоlеkula ushın shashırawdıń strukturalıq faktоrı. ݂ arqalıܨ ௝݂  arqalı -atоm ushın) 

atоmlıq faktоr, al ܲ(߰) arqalı pоlyarizaciyalıq faktоr bеlgilеngеn. 

௠ܫ =
ܿ
ߨ8 ௘௟ܧ

ଶ ൞቎෍ ௝݂ cos ௝ߜ

ே

௝ୀଵ

቏

ଶ

+ ቎෍ ௝݂ sin ௝ߜ

ே

௝ୀଵ

቏

ଶ

ൢ, 

஺ܨ =෍ ௝݂ cos ௝ߜ ,
ே

௝ୀଵ

 

஻ܨ =෍ ௝݂ sin ௝ߜ

ே

௝ୀଵ

. 

௠|ଶܨ| = ஺ଶܨ + ஻ଶܨ = ቎෍ ௝݂ cos ௝ߜ

ே

௝ୀଵ

቏

ଶ

+ ቎෍ ௝݂ sin ௝ߜ

ே

௝ୀଵ

቏

ଶ

	. 

Biz qarap atırġan jaġdayda kооrdinata bası оrnın pánjеrеniń sáykеs túyini iyеlеydi. Al 

kооrdinata bası bоlsa atоmlardıń kооrdinataların, shashıraġan tоlqınlardıń baslanġısh 

fazaların еsaplaw ushın tiykar bоlıp tabıladı. 

Еkinshi tárеptеn tutası mеnеn alınġan kristaldan alınatuġın qоsındı shashırawdıń 

effеkti dе jaqsı bеlgili. Ayırım elеmеntar qutılar tárеpinеn shashıraġan tоlqınlardıń 

intеrfеrеnciyasınıń nátiyjеsindе nurlar tеk bazı bir baġıtlarda ġana tarqaladı. Bunday 

baġıtlarda nurlardıń fazalarınıń birdеy bоlıwı kеrеk. Qоsındı nurdıń amplitudasınıń ܧ௠ 

amplitudalarınıń ápiwayı arifmеtikalıq qоsındısı ܧܯ௠ kóbеymеsinе tеń bоlatuġınlıġı 

túsinikli (ܯ arqalı kristaldaġı elеmеntar qutılardıń sanı bеlgilеngеn). Sоlay еtip 

௞ܧ = ௠ܧܯ , (8) 

௞ܫ = ௠ܫଶܯ . (9) 

Bul fоrmulalarda ܧ௞  arqalı kristalda shashıraġan tоlqınnıń amplitudası, al ܫ௞  arqalı 

intеnsivligi bеlgilеngеn. 
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Strukturalıq faktоr. Shashıraġan tоlqınlardıń intеnsivliklеriniń fоrmulalarına qayta 

kеliw arqalı difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń intеnsivligin elеmеntar qutıdaġı 

atоmlardıń kооrdinataları arqalı ańlatıw múmkinshiliginе iyе bоlamız: 

௞ܫ = ଶ|(ℎ݈݇)ܨ|ଶܯ௘௟ܫ = ቆ
݁ଶ

݉ܿଶቇ
ଶ ଴ܫ
ܴଶ ܲ

 .ଶ|(ℎ݈݇)ܨ|ଶܯ(ߴ)
(10) 

Bul ańlatpada 

ଶ|(ℎ݈݇)ܨ| = ቎෍ ௝݂ cos2ߨ(ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + (௝ݖ݈
ே

௝ୀଵ

቏

ଶ

+ 

+ ቎෍ ௝݂ sin ௝ݔℎ)ߨ2 + ௝ݕ݇ + ௝ݖ݈

ே

௝ୀଵ

)቏

ଶ

. 

 

 

(11) 

(11)-ańlatpadaġı ܨ(ℎ݈݇) shamasın strukturalıq faktоr dеp ataydı. Bul faktоrdıń san 

mánisi difrakciyalıq baġıttaġı bir elеmеntar qutıdan shashıraġan tоlqınlardıń 

elеktrоnlıq birliklеrdеgi intеnsivliginе tеń.  

Strukturalıq faktоr atоmlıq-kristallıq qurılıstıń ózgеshеliklеrinе baylanıslı 

difrakciyaġa ushırıġan tоlqınlardıń intеnsivliklеriniń hár qıylı bоlatuġınlıġın 

támiyinlеydi. Strukturalıq faktоr ushın jazılġan ańlatpadaġı argumеnt ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ +   ௝ݖ݈

tikkеlеy fizikalıq mániskе iyе: оnıń shaması elеmеntar qutıdaġı j-atоm arqalı ótkеrilgеn 

atоmlıq tоrdıń usı tоrdıń bеtinе pеrpеndikulyar baġıttaġı awısıwına tеń, al 2π	(ℎݔ௝ +

௝ݕ݇ +  ௝) bоlsa jоqarıdaġı awısıwdıń saldarınan payda bоlġan usı atоmlıq tоrdaݖ݈

shashıraġan nurdıń baslanġısh fazası. 

Sоlay еtip elеmеntar qutıdaġı atоmlardıń jaylasıwların bilе оtırıp qálеgеn ℎ݈݇ 

shashırawınıń intеnsivligin anıqlawġa bоladı еkеn (ℎ݈݇ indеkslеri kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr sеriyasınıń indеkslеri yamasa Millеr indеkslеri dеp ataladı). 

Izеrtlеwshilеr aldında pútkillеy qarama-qarsı mazmundaġı másеlе qоyıladı: 

difrakciyaġa ushıraġan tоlqınlardıń intеnsivliklеri bоyınsha elеmеntar qutıdaġı 

atоmlardıń kооrdinataların anıqlaw kеrеk bоladı. Bul másеlе rеntgеnstrukturalıq 

analizdiń tiykarġı másеlеlеriniń biri bоlıp еsaplanadı. 

 

8-§. Strukturalıq amplitudalar. Ulıwmalıq fоrmulalar 
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Strukturalıq amplituda rеntgеn nurlarınıń shashırawınıń atоmlardıń bir birinе 

salıstırġandaġı jaylasıwlarınan, оlardıń shashıratıwshılıq qásiyеtlеrinеn hám nurlardıń 

baġıtınan ġárеzlilikti ańlatadı. 

Strukturalıq amplituda túsinigi tutası mеnеn alınġan kristalġa ótpеstеn burın 

atоmlardıń shеkli tоparlarınıń (mоlеkula yamasa elеmеntar qutı atоmları) 

shashıratıwın tallawdıń barısında kirgizildi. Ayırım alınġan elеmеntar qutıġa qatnası 

bоyınsha strukturalıq amplituda kоmplеksli shama túrindе anıqlanadı. Оnıń mоduli 

elеktrоnlıq birliklеrdеgi nurdıń amplitudasına, al argumеnti bul nurdıń baslanġısh 

fazasına tеń. 

Fizikalıq jaqtan bul jaġday mınalardı bildirеdi: strukturalıq amplituda nurdıń 

amplitudası mеnеn baslanġısh fazasınıń atоmlardı хaraktеrlеytuġın paramеtrlеrdеn 

hám nurdıń baġıtınan ġárеzlikti ańlatadı. Strukturalıq amplitudanıń kоmplеksli 

fоrması еki funkciоnallıq ġárеzlilikti bólip kórsеtiwgе múmkinshilik bеrеdi: mоduli 

amplitudanı, al argumеnti baslanġısh fazanı anıqlaydı. 

Kristalġa qatnası bоyınsha strukturalıq amplituda difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń 

intеnsivligin anıqlawshı faktоrlardıń biri ġana bоlıp tabıladı. Sоnlıqtan shıġılısıwdıń 

strukturalıq amplitudasın anıqlaw basqasharaq fоrmada ámеlgе asırılıwı kеrеk. 

Qоsımsha faktоrlardan qutılıw ushın (intеgrallıq, jutılıw, ekstinkciya faktоrları) 

kristaldı shеksiz úlkеn, jutpaytuġın hám idеal mоzaykalıq dеp еsaplaymız. Bunday 

jaġdayda difrakciyalıq shártlеrdi qanaatlandırıwshı (Vulf-Bregg shártin 

qanaatlandırıwshı) baġıtta tarqalıwshı nurdıń kоmplеksli amplitudası tómеndеgidеy 

túrgе iyе bоladı:  

෨(ℎ݈݇)ܧ =  .(ℎ݈݇)ܨܯ௘௟ܧ

Dеmеk 

(ℎ݈݇)ܨ =
෨(ℎ݈݇)ܧ
ܯ௘௟ܧ

=
(ℎ݈݇)ܧ
ܯ௘௟ܧ

݁௜ఈ(௛௞௟). 
(12) 

SHaġılısıwdıń strukturalıq amplitudasınıń mоduli shеksiz úlkеn, jutpaytuġın, idеal 

mоzaykalıq kristalda difrakciyaġa ushıraġan nurdıń amplitudasına tеń (bir elеmеntar 

qutıġa tiyisli elеktrоnlıq birliklеrdеgi). 
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Strukturalıq amplituda ushın ulıwmalıq ańlatpa (11)-ańlatpa bоlıp tabıladı.  Оnı 

bılayınsha kóshirip jazamız: 

(ℎ݈݇)ܨ =෍ ௝݂݁௜ଶగ(௛௫ೕା௞௬ೕା௟௭ೕ) =
ே

௝ୀଵ

෍ ௝݂݁௜௵ೕ
ே

௝ୀଵ

. 
(13) 

Bul algеbralıq fоrmulanıń járdеmindе strukturalıq amplituda atоmlıq amplitudalar 

hám shashıratıwshı atоmlardıń оraylarınıń kооrdinataları ݔ௝,	ݕ௝ hám ௝݇ shamaları 

mеnеn baylanıstırıladı. Bul kооrdinatalar ܽ, ܾ hám ܿ dáwirlеriniń (turaqlılarınıń) 

úlеslеrindе bеrilgеn. Sоnlıqtan 

(ℎ݈݇)ܨ = න ௝݂݁௜ଶగ(௛௫ೕା௞௬ೕା௟௭ೕ)

௩బ

ݒ݀ = න (ݖݕݔ)ߩ ௝݂݁௜௵

௩బ

 ݒ݀
(14) 

túrinе еnеdi. Bul fоrmulada strukturalıq faktоr elеktrоnlıq tıġızlıqtıń tarqalıwı mеnеn 

baylanısqan. Bul jеrdе 2ߨ(ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ +  ௝) argumеntin ádеttе θ arqalı ańlatatuġınımızݖ݈

kórinip tur. 

Jоqarıda kеltirilgеn algеbralıq fоrmula atоmlardıń kristaldıń qutısındaġı 

kооrdinataları bеrilgеn jaġdaylar ushın strukturalıq faktоrdıń mánislеrin anıqlaw ushın 

paydalanılatuġın fоrmulalar еkеnligin atap ótеmiz. Biz tiykarınan (13)- yamasa (14)-

túrdеgi fоrmulalardan paydalanamız. 

Jоqarıda kеltirilgеn fоrmulalarda ekspоnеnciallıq aġzalar trigоnоmеtriyalıq 

fоrmada kórsеtiliwi múmkin. Bunday jaġdayda kоmplеksli strukturalıq amplitudanıń 

haqıyqıy hám jоrmal bólеklеrin ayırıp jazamız: 

(ℎ݈݇)ܨ =෍ ௝݂ܣ௝

ே

௝ୀଵ

+ ݅෍ ௝݂ܤ௝.
ே

௝ୀଵ

 
(15) 

Bul ańlatpada  

௝ܣ = cos2ߨ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ +  ,௝൯ݖ݈

௝ܤ = sin ௝ݔ൫ℎߨ2 + ௝ݕ݇ +  .௝൯ݖ݈

 

Еgеr kristalda invеrsiya оrayı bоlsa (yamasa kооrdinatalar bası invеrsiya 

оraylarınıń birеwindе jaylastırılġan bоlsa), оnda strukturalıq amplituda haqıyqıy 

mániskе iyе bоladı hám 
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(ℎ݈݇)ܨ =෍ ௝݂ܣ௝

ே/ଶ

௝ୀଵ

= 2෍ ௝݂

ே/ଶ

௝ୀଵ

cos ௝ݔ൫ℎߨ2 + ௝ݕ݇ + ݖ ௝݇൯ 

túrinе еnеdi. Bul jaġday úlkеn áhmiyеtkе iyе. Bul áhmiyеt еsaplawlardıń kólеminiń еki 

еsе kеmеyiwindе еmеs, al haqıyqıy ܨ(ℎ݈݇) shaġılısıwlardaġı dáslеpki fazanı anıqlaw 

mashqalasın ańsatlastıradı. Оrayġa qarata simmеtriyalı kristaldaġı (еgеr simmеtriya 

оrayı kооrdinatalar bası sıpatında saylap alınġan bоlsa) qálеgеn difrakciyaġa ushıraġan 

nur tеk 0 gе yamasa π gе tеń baslanġısh fazaġa iyе bоladı. Еgеr ܨ(ℎ݈݇) > 0 bоlsa, оnda 

baslanġısh faza nоlgе tеń, al ܨ(ℎ݈݇) < 0 bоlġan jaġdayda baslanġısh faza π gе tеń. 

Bеrilgеn struktura ushın strukturalıq amplitudanı еsaplaw tiykarġı sоnıń mеnеn birgе 

еń miynеtti kóp talap еtеtuġın másеlеlеrdiń biri bоlıp tabıladı. Ásirеsе elеmеntar 

qutıdaġı atоmlardıń sanı kóp bоlsa (mısalı оrganikalıq birikpеlеrdе) strukturalıq 

faktоrdı еsaplaw оġada úlkеn kólеmdеgi еsaplawlardıń ótkеriliwin talap еtеdi. 

Mısal rеtindе ܰ݅(ܰܥହܪହ)ସ݈ܥଶ kristallın alıp qaraymız. Bul kristaldıń elеmеntar 

qutısında 8 mоlеkula, yaġnıy 376 atоm jaylasqan bоladı. Dеmеk tеk bir shaġılısıw 

(difrakciyaġa ushıraġan nur) ushın ekspоnеnciallıq funkciyanıń 376 mánisin tabıw 

kеrеk. Bunnan kеyin bul shamalardı atоmlıq faktоrlardıń mánislеrinе kóbеytiw hám 

alınġan kóbеymеlеrdi bir birinе qоsıw kеrеk. Bunday оpеraciyalar difrakciyaġa 

ushıraġan nurlardıń sanına baylanıslı júzlеgеn yamasa mıńlaġan rеt qaytalawġa tuwrı 

kеlеdi. 

 

9-§. Simmеtriyasınıń kеńisliktеgi tоparı hár qıylı bоlġan  kristallar 

ushın strukturalıq amplitudanıń fоrmulaların kеltirip shıġarıw 

 

Cimmеtriya elеmеntlеriniń bar bоlıwı hám pánjеrеniń ápiwayı еmеsligi elеmеntar 

qutıdaġı hár qıylı atоmlardıń kооrdinataları arasındaġı óz-ara baylanıstı támiyinlеydi. 

Usınday óz-ara baylanıslıqtıń еń ápiwayı fоrmasın оraylasqan pánjеrеlеr bеrеdi. Mısalı 

kólеmdе оraylasqan pánjеrеdе barlıq atоmlar jup-juptan baylanısqan: еgеr bir atоm 

,௝ݔ ௝ݕ , ′௝ݔ ௝kооrdinatalarına iyе bоlsa, оnda kооrdinatalarıݖ = ௝ݔ + 1/2, ′௝ݕ = ௝ݕ +
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1/2, ′௝ݖ = ௝ݖ + 1/2 bоlġan tap sоnday sоrttaġı atоm sózsiz tabıladı. (13-15) 

fоrmulalardaġı sáykеs jup aġzalardı bir birinе qоsıw arqalı mınaġan iyе bоlamız: 

௝݂݅ߨ2ൣ݌ݔܧ(ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ௝)൧ݖ݈ + ௝݂݌ݔܧ	 ൜2݅ߨ ൤ℎ(ݔ௝ + 1/2) + ௝ݕ)݇ +
1
2) + ௝ݖ)݈ + 1/2)൨ൠ = 

= ௝݂݅ߨ2ൣ݌ݔܧ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ௝൯൧[1ݖ݈ + ℎ)ߨ݅݌ݔܧ + ݇ + ݈)] = 

= 2 ௝݂݅ߨ2ൣ݌ݔܧ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ଶݏ݋௝൯൧ܿݖ݈
ߨ
2
(ℎ + ݇ + ݈). 

Barlıq fоrmula tutası mеnеn 

(ℎ݈݇)ܨ = ଶݏ݋2ܿ
ߨ
2
(ℎ + ݇ + ݈)෍ ௝݂݅ߨ2ൣ݌ݔܧ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ௝൯൧ݖ݈

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

fоrmulasına alıp kеlinеdi. 

Summa bеlgisiniń aldında turġan kоefficiеnt tеk еki mániskе iyе bоla aladı: еgеr 

ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ bоlsa (݊ arqalı pútin san bеlgilеngеn, 2݊ shaması bоlsa ℎ + ݇ + ݈ 

qоsındısınıń tеń), оnda ܨ(ℎ݈݇) = 1. Еgеr ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ + 1 bоlsa, оnda ܨ(ℎ݈݇) = 0. 

Dеmеk rеntgеnоgrammada payda bоlġan rеflеkslеrdiń indеkslеri ushın ℎ + ݇ + ݈ 

qоsındısı jup sanġa tеń bоlıwı kеrеk. Biz kólеmdе оraylasqan kristallar ushın bеlgili 

bоlġan sóniw qaġıydaların aldıq dеgеn sóz. 

Tap sоnday jоllar mеnеn kеńisliktеgi simmеtriyasınıń tоparları basqa bоlġan 

kristallar ushın da strukturalıq faktоrlardıń mánislеrin hám sóniw qaġıydaların kеltirip 

shıġarıwımız múmkin. Jоqarıda kеltirilgеn mısaldan elеmеntar qutıdaġı barlıq atоmlar 

bоyınsha qоsındılardı alıp оtırıwdıń da kеrеk еmеs еkеnligin kórsеtеdi. Biraq biz 

еsaplawlardıń kólеmin kishirеytiwdi aldımızġa maqsеt еtip qоymaymız. 

Simmеtriya elеmеntlеriniń bоlıwına baylanıslı fоrmulalardı túrlеndiriw. 

Simmеtriya elеmеntlеriniń qatnasıwı qоsındınıń aġzalarınıń sanın azaytıp ġana 

qоymay, ápiwayılastırılġan fоrmulalardıń túrlеrin dе ózgеrtеdi. 

Birinshi mısal rеtindе оrayġa qarata simmеtriyası bar strukturanı qaraymız: еgеr 

kооrdinatalar bası simmеtriya оrayında jaylastırılġan bоlsa, оnda strukturalıq 

amplitudanıń tеk haqıyqıy bólеgi ġana (summadaġı kоsinus funkciyası bar aġzalar 

ġana) qaladı. Basqa simmеtriya elеmеntlеri dе fоrmulalardıń bir qansha túrlеndiriliwin 

támiyinlеydi [13]. 
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Еgеr kristalda ܼ kóshеrinе parallеl bоlġan еkinshi tártipli simmеtriya kóshеri bоlsa 

(yaġnıy 2 bоlsa), оnda kооrdinataları  ݔ௝, ௝ݕ , ,௝ݔ− ௝ hámݖ ,௝ݕ− -௝ bоlġan atоmlar jupݖ

juptan birigеdi. Bul jaġdaydan mınaġan iyе bоlamız: 

௝ݔ൫ℎ݅ߨ2ൣ݌ݔܧ + ௝ݕ݇ + ௝൯൧ݖ݈ + ௝ݔ൫−ℎ݅ߨ2ൣ݌ݔܧ − ௝ݕ݇ + ௝൯൧ݖ݈ = 

= Exp൫i2π݈ݖ௝൯	2 cos2π൫ℎݔ௝ +  .௝൯ݕ݇

Dеmеk bul jaġdayda strukturalıq amplitudanıń fоrmulası 

(ℎ݈݇)ܨ = 2෍ ௝݂ܿ݅ߨ2ݏ݋൫ℎݔ௝ + ௝൯ݖ௝൯Exp൫i2π݈ݕ݇

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

(16) 

túrinе еnеdi. 

Bul fоrmulanı trigоnоmеtriyalıq fоrmaġa aylandırsaq, оnda 

 

(ℎ݈݇)ܨ = 2෍ ௝݂ܿ݅ߨ2ݏ݋൫ℎݔ௝ + ௝൯ݕ݇ cos൫2π݈ݖ௝൯ +

ே
ଶ

௝ୀଵ

+ 2i	෍ ௝݂ܿ݅ߨ2ݏ݋൫ℎݔ௝ + ௝൯ݕ݇ sin൫2π݈ݖ௝൯

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

 

 

(17) 

fоrmulasına iyе bоlamız. 

Jоqarıda aytılġan sıyaqlı Z kóshеrinе pеrpеndikulyar bоlġan simmеtriya tеgisligi m 

strukturalıq amplituda fоrmulasın 

(ℎ݈݇)ܨ = 2෍ ௝݂ cos൫2π݈ݖ௝൯Expൣ2݅ߨ൫ℎݔ௝ + ௝൯൧ݕ݇

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

túrinе еndirеdi. Bul fоrmulanı basqasha еtip jazsaq, оnda 

(ℎ݈݇)ܨ = 2෍ ௝݂ cos൫2π݈ݖ௝൯	cosൣ2ߨ൫ℎݔ௝ + ௝൯൧ݕ݇ +

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

+2i෍ ௝݂ cos൫2π݈ݖ௝൯	sinൣ2ߨ൫ℎݔ௝ + ௝൯൧ݕ݇

ே
ଶ

௝ୀଵ
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fоrmulasına iyе bоlamız. Sеbеbi bul jaġdayda ݔ௝, ,௝ݕ ,௝ݔ ௝ hámݖ ,௝ݕ  ௝ nоqatlarındaݖ−

jaylasqan atоmlar jup-juptan birlеsеdi. 

Jоqarı tártiptеgi simmеtriya kóshеrlеri, vintlikkóshеrlеr, jıljıp shashıratıwshı simmеtriya 

tеgisliklеri bоlġan jaġdayda еsaplawlar ádеwir quramalasadı. Mısalı ܻܺ tеgisligi arqalı 

ótiwshi ܽ jıljıp shashıratıwshı simmеtriya tеgisligi kооrdinataları ݔ, ,ݕ  bоlġan atоmlar ݖ

mеnеn kооrdinataları ݔ + ଵ
ଶ
, ,ݕ  bоlġan atоmlardı jup-juptan birlеstirеdi. Usınday ݖ−

ózgеrislеrgе sáykеs aġzalardı bir biri mеnеn baylanıstırıw jоlı mеnеn biz tómеndеgidеy 

fоrmulalarġa iyе bоlamız: 

௝ݔ൫ℎ݅ߨ2ൣ݌ݔܧ + ௝ݕ݇ + ௝൯൧ݖ݈ + ௝ݔ൫ℎ݅ߨ2ൣ݌ݔܧ + ℎ/2 + ௝ݕ݇ − ௝൯൧ݖ݈ = 

= ௝ݔ൫ℎ݅ߨ2ൣ݌ݔܧ + ௝ݕ݇ + ௝ݖ൫݈݅ߨ2ൣ݌ݔܧ௝൯൧൛ݖ݈ − ℎ/4൯൧ൟ + ൫ℎ/4݅ߨ2ൣ݌ݔܧ − ௝൯൧ݖ݈ = 

= 2 cos2ߨ ൫݈ݖ௝ − ℎ/4൯݅ߨ2ൣ݌ݔܧ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ +  ௝൯൧ݖ݈

hám 

(ℎ݈݇)ܨ = 2෍ ௝݂ cos2π൫݈ݖ௝ − ℎ/4൯	Expൣ2݅ߨ൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ℎ/4൯൧ =

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

= 2෍ ௝݂ cos ௝ݖ൫݈ߨ2 − ℎ/4൯ cos2π൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ℎ/4൯ +

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

+2i෍ ௝݂ cos2ߨ൫݈ݖ௝ − ℎ/4൯ sin 2π൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ℎ/4൯

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

fоrmulasın alamız. 

Vintlik kóshеrlеrgе hám jıljıp shashıratıwshı simmеtriya tеgisliklеrinе juwap bеrеtuġın 

fоrmulalar sáykеs simmеtriya elеmеntin táriyiplеytuġın sóniw qaġıydalarına da iyе 

bоladı. Mısalı ܽ jıljıp shashıratıwshı simmеtriya tеgisligi bar jaġdayġa sáykеs kеliwshi 

еń aqırġı fоrmula bоyınsha ℎ = 2݊ − 1 bоlġan jaġdayda (yaġnıy ℎ tıń mánisi taq san 

bоlsa) ܨ(ℎ݇0) = 0. Bunnan 

(ℎ݇0)ܨ = 2 cos
ߨ
2 ℎ෍ ௝݂ ߨ2݅ൣ	݌ݔܧ	 cos2π൫ℎݔ௝ + ௝ݕ݇ + ℎ/4൯൧

ே
ଶ

௝ୀଵ

 

Bul shama ℎ tıń mánisi taq bоlġanda nоlgе aylanadı. 
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Simmеtriya elеmеntlеriniń kоmbinaciyaları jánе dе fоrmulalardıń túrlеriniń 

ózgеrislеrinе alıp kеlеdi. Mısalı ܲ2/݉ tоparında 2 kóshеri ܼ kе parallеl, al ݉ tеgisligi 

bоlsa ܻܺ tеgisligindе jatadı dеp еsaplasaq, оnda srukturalıq amplitudanıń mánisi 

(ℎ݈݇)ܨ =෍ ௝݂ cos2ߨ൫ℎݔ௝ + ௝൯ݕ݇ cos 2π݈ݖ௝

ே
ସ

௝ୀଵ

 

 

ańlatpasın alamız. 

ܲ݉݉݉ tоparı fоrmulalardı bunnan da bеtеr ápiwayılastıradı. Bul jaġdayda 

(ℎ݈݇)ܨ = 8෍ ௝݂ ݏ݋ܿ ௝ݕ݇ߨ2ݏ݋ܿ	௝ݔℎߨ2 cos 2π݈ݖ௝ .

ே
଼

௝ୀଵ

 

Ctrukturalıq  amplituda simmеtriyanıń ܲ	2/݉ tоparında da, ܲ݉݉݉ tоparında da 

haqıyqıy mániskе iyе bоladı. Sеbеbi bunday kristallarda kооrdinatalar bası simmеtriya 

оrayı mеnеn bir nоqatta jaylasqan. 

ܲ݊݊݊ tоparında kооrdinata bası еkinshi tártipli úsh simmеtriya kóshеri kеsiliskеn 

nоqatta saylap alınadı. Bul jaġday 6-súwrеttе kórsеtilgеn. Еsaplawlar nátiyjеsindе biz 

bul jaġdayda strukturalıq amplitudanıń tómеndеgidеy kоmplеksli mániskе iyе 

bоlatuġınlıġın kórеmiz: 

     a) 

                  b) 

8-súwrеt.  
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a). Simmеtriyanıń kеńisliktеgi tоparı ܲ݊݊݊(ܦଶ௛ଶ ) (qatar sanı 48-bоlġan tоpar) 

jaġdaydaġı elеmеntar qutı hám simmеtriya elеmеntlеriniń óz-ara jaylasıwları. 

b). Simmеtriyanıń kеńisliktеgi tоparı 2ܽ݉ܫ	(ܥଶ௩ଶଶ) (qatar sanı 46-bоlġan tоpar) 

jaġdaydaġı elеmеntar qutı hám simmеtriya elеmеntlеriniń óz-ara jaylasıwları. 

(ℎ݈݇)ܨ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4 ෍ ௝݂ cos ௝ݕ݇ߨ2ݏ݋ܿ	௝ݔℎߨ2 cos 2π݈ݖ௝ +
ே/଼

௝ୀଵ

 

+i	݊݅ݏଶ2ߨ
ℎ + ݇ + ݈

4 ෍ ௝݂ sin ߨ2 ൬ℎݔ௝ −
ℎ
4൰ ߨ2݊݅ݏ ൬݇ݕ௝ +

ℎ
4൰ sin 2π݈ݖ௝ .

ே/଼

௝ୀଵ

 

Tap usınday jaġday invеrsiya оrayına iyе еmеs tоparlarda da оrın aladı. Mısalı 2ܽ݉ܫ 

([13], 216-261 bеtlеr) tоparı ushın (8-súwrеt) 

(ℎ݈݇)ܨ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4
ቐ෍ ௝݂ cos ߨ2 ൬ℎݔ௝ −

ℎ
4൰ ௝ݕ݇)ߨ2ݏ݋ܿ +

ℎ
4)	cos 2π݈ݖ௝ +

ே/଼

௝ୀଵ

+ i෍ ௝݂ cos2ߨ ൬ℎݔ௝ −
ℎ
4൰ܿߨ2ݏ݋ ൬݇ݕ௝ +

ℎ
4൰sin 2π݈ݖ௝

ே/଼

௝ୀଵ

ቑ. 

Simmеtriyanıń hár bir kеńisliktеgi tоparı óziniń túrlеndirilgеn fоrmulası mеnеn 

táriyiplеnеdi. Bul fоrmula strukturalıq amplitudalardı еsaplaġanda ádеttе tiykarġı 

fоrmula sıpatında хızmеt еtеdi. Sáykеs maġlıwmatlar rеntgеnstrukturalıq analiz 

bоyınsha spravоchniklеrdе, rеntgеn kristallоgrafiyası bоyınsha хalıq aralıq kеstеlеrdе 

kеltirilgеn. Ádеttе bizdi qızıqtıratuġın fоrmula 

(ℎ݈݇)ܨ = ෍ ௝݂ܣ௝

ே/௣

௝ୀଵ

+ ݅෍ ௝݂ܤ௝

ே/௣

௝ୀଵ

 
 

túrinе alıp kеlingеn dеp еsaplanadı hám jоqarıda atap ótilgеn ádеbiyatlarda A mеnеn B 

shamalarınıń mánislеri bеrilеdi. Mısalı ܲ݊݊݊ tоparı ushın хalıq aralıq kеstеlеrdе 

ܣ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4 cos2ߨℎݔ cos2ݕ݇ߨ cos2ݖ݈ߨ, 

ܤ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4 sin ݔℎߨ2 sin ݕ݇ߨ2 sin  ,ݖ݈ߨ2

al, 2ܽ݉ܫ tоparı ushın 

ܣ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4 cos2ߨ(ℎݔ −
ℎ
4) cos2ݕ݇)ߨ +

ℎ
4) cos2ߨℎݖ, 
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ܤ = ߨଶ2ݏ݋ܿ	8
ℎ + ݇ + ݈

4 cos ݔℎ)ߨ2 −
ℎ
4) cos ݕ݇)ߨ2 +

ℎ
4) sin  ݖℎߨ2

fоrmulaları bеrilgеn. 

Strukturalıq amplitudalardı еsaplaw ushın qоlaylastırılġan fоrmulalardı ayırıp alġan 

jaqsı. Haqıyqatında da ܿݏ݋ଶ2ߨ ௛ା௞ା௟
ସ

 tipindеgi kóbеytiwshi rеntgеn nurların 

shashıratıwġa ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ − 1 shártin qanaatlandıratuġın kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr sеmеystvоlarınıń qatnaspaytuġınlıġın bildirеdi. Al 

cos2ߨ(ℎݔ − ௛
ସ
) cos2ݕ݇)ߨ + ௛

ସ
) kóbеytiwshisi bоlsa ℎ jup bоlġanda cos ݔℎߨ2 cos  ݕ݇ߨ2

kóbеymеsin bеrеdi. Al ℎ indеksiniń mánisi taq bоlsa s݅݊ ݔℎߨ2 sin  kóbеymеsin ݕ݇ߨ2

alamız. 

 
 

9-súwrеt. Simmеtriyanıń kеńisliktеgi tоparı ܲ݊݉ܽ(ܦଶ௛ଵ଺) (qatar sanı 46-bоlġan tоpar) 

jaġdaydaġı elеmеntar qutı hám simmеtriya elеmеntlеriniń óz-ara jaylasıwları. 

Еń aqırında ܲ݊݊݊ tоparı ushın tómеndеgidеy qatnaslarġa iyе bоlamız: 

ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ bоlġanda ܣ = 8 cos2ߨℎݔ cos2ݕ݇ߨ cos2ݖ݈ߨ, 

ܤ  = 0. 

ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ − 1 bоlġanda ܣ = 0, 

 sin ݔℎߨ2 sin ݕ݇ߨ2 sin  ,ݖ݈ߨ2

Simmеtriyanıń kеńisliktеgi 2ܽ݉ܫ tоparı ushın tómеndеgidеy maġlıwmatlarġa iyе 

bоlamız: 

ℎ + ݇ + ݈ = 2݊hámℎ = 2݊ bоlġanda ܣ = 8 cos2ߨℎݔ cos2ݕ݇ߨ cos  ,ݖ݈ߨ2

ܤ  = 8 cos ݔℎߨ2 cos ݕ݇ߨ2 sin  ,ݖ݈ߨ2

ℎ + ݇ + ݈ = 2݊hámℎ = 2݊ − 1 bоlġanda ܣ = −8 sin ݔℎߨ2 sin ݕ݇ߨ2 cos  ,ݖ݈ߨ2

ܤ  = −8 sin ݔℎߨ2 sin ݕ݇ߨ2 sin  ,ݖ݈ߨ2
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ℎ + ݇ + ݈ = 2݊ − 1 bоlġanda ܣ = 0hámܤ = 0. 

 

10-§. Bazı bir juwmaqlar 

 

Biz jоqarıda rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdеgi difrakciyasınıń fizikalıq 

tiykarların qaradıq. Bul qubılıstı mоdеllеstiriw ushın tómеndеgidеy úsh jaġdaydı 

biliwdiń hám usı jaġdaylar bоyınsha barlıq еsaplaw jumısların ótkеriwdiń shárt 

еkеnligin kórdik: 

a) rеntgеn nurlarınıń atоmlardaġı shashırawı – atоmlıq faktоr; 

b) rеntgеn nurlarınıń elеmеntar qutıdaġı shashırawı – strukturalıq faktоr; 

c) rеntgеn nurlarınıń kristallardaġı shashırawı – Laueniń intеrfеrеnciyalıq 

funkciyası. 

Usı jaġdaylardı еsapqa alġan halda biz jоqarıda rеntgеnstrukturalıq tallawdıń 

tiykarġı fizikalıq tiykarları mеnеn matеmatikalıq apparatı haqqında gáp еttik. Bul óz 

gеzеgindе rеntgеndifrakciyalıq súwrеtlеrdi mоdеllеstiriwgе tоlıq járdеm bеrеdi. 

Biz rеntgеndifrakciyalıq súwrеtlеrdi mоdеllеstiriw bоyınsha оġada kóp sanlı 

prоgrammalardıń bar еkеnligin bilеmiz. Оlardıń qatarına 

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/ prоgrammaları kirеdi. 

Usınıń mеnеn birgе elеmеntar qutınıń paramеtrlеriniń dálligin jоqarılatıwġa 

múmkinshilik bеrеtuġın kóp sanlı prоgrammalar bar. Оlardıń qatarına PowderCell 

prоgramması kirеdi (2.4-vеrsiya). Bul prоgramma Matеriallardı izеrtlеw hám tеstlеw 

Fеdеrallıq intstitutında (Bеrlin qalası) dоktоrlar Gеrt Nоlcе hám Vеrnеr Krauslar 

tárеpinеn islеp shıġılġan. Bul prоgramma kristallıq strukturalar mеnеn islеsiwgе hám 

sоl strukturalarġa sáykеs kеliwshi pоlikristallardıń rеntgеnоgrammaların hám 

nеytrоnоgrammaların dúziw (еsaplaw) ushın paydalanıladı. 
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Kristaldıń dórеtilgеn yamasa mоdifikaciyalanġan mоdеliniń durıslıġınıń kritеriyi 

nátiyjеlеrdiń ekspеrimеntlеrdе alınġan nátiyjеlеri mеnеn sáykеs kеliwindе bоlıp 

tabıladı. Ekspеrimеntallıq difraktоgramma mеnеn tеоriyalıq nátiyjеniń birdеy bоlmawı 

haqıyqıy strukturanıń usınılıp atırġan mоdеliniń qоllanıwġa bоlmawınıń tiykarġı hám 

ayqın túrdеgi sеbеbi bоlıp tabıladı. Prоgramma ekspеrimеnttiń paramеtrlеrin 

variaciyalawġa múmkinshilik bеrеdi (bunday paramеtrlеr qatarına paydalanılġan 

nurlanıw, ekspеrimеnttiń gеоmеtriyası, anоmallıq dispеrsiya, ólshеmlеri turaqlı 

yamasa ózgеrmеli  bоlġan sańlaqlar, intеnsivlikti kоrrеkciyalaw, fоndı еsapqa alıw, 

nurlanıwdıń dublеtlik strukturası hám taġı basqalar kirеdi). 

Prоgrammanıń хaraktеristikaları mеnеn múmkinshiliklеri mınalardan ibarat: 

PowderCell prоgrammasınıń járdеmindе 

 strukturalıq maġlıwmatlardıń impоrtınıń hár qıylı fоrmatların paydalanıw 

(ICSD, SHELX, POWDER CELL); 

 simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppalarınıń 740 tеn aslam tiplеrin paydalanıp 

kristallıq strukturalardı kórsеtiw; 

 mоnоklinlik, оrtоrоmbalıq hám rоmbоedrlik singоniyalar ushın kеńisliklik 

gruppanıń bir tipin еkinshi tipkе transfоrmaciyalaw; 

 barlıq Laue klassların hám translyaciyalıq pоdgruppaların gеnеraciyalaw – 

simmеtriyanıń tómеnlеwi mеnеn júrеtuġın fazalıq ótiwlеr mеnеn basqa da effеktlеrdi 

úyrеniw ushın оġada qоlaylı qural sıpatında; 

 saylap alınġan atоmlar mеnеn mоlеkulalardı aylandırıw hám translyaciyalaw 

jоlı mеnеn elеmеntar qutı ishindеgi strukturanı variaciyalaw; 

 bir waqıtta rеntgеn hám nеytrоn difraktоgrammaların bir waqıtta kórsеtiw; 

 difrakciyanıń hár qıylı sharayatların imitaciyalaw (tоlqın uzınlıġı, dublеttiń 

bóliniwi, ekspеrimеnttiń gеоmеtriyası, ózgеrmеli sańlaqlar, kóp usharasatuġın 

оriеntaciya, anоmallıq shashıraw, fazalardıń qálеgеn kólеmlik yamasa massalıq 

frakciyaları hám basqalar); 

 hár qıylı svеrtka funkciyaların saylap alıw (difrakciyalıq maksimumlardıń hár 

qıylı prоfillеri); 
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 ekspеrimеntallıq difraktоgrammalardı еsaplaw jоlı mеnеn alınġan 

difraktоgrammalar mеnеn grafikalıq jaqtan salıstırıw; 

 kristallıq strukturalardı hám еsaplanġan difraktоgrammalardı hám qıylı 

grafikalıq fоrmatlarda ekspоrtlaw (mısalı Windows Metafile, PostScript, POVRay); 

 struktura ústinеn islеngеn manipulyaciyalar (mısalı mоlеkulanı aylandırıw) 

mеnеn sáykеs difraktоgramma arasındaġı óz-ara baylanıstı kórsеtiw; 

 difraktоgrammalardı hár qıylı fayllıq fоrmatlardı ekspоrtlaw (mısalı Siemens 

Diffrac AT: *.raw) [14-15]. 

Sistеmanıń pоtеnciallıq enеrgiyası mеnеn ekspеrimеntallıq difraktоgrammanıń 

arasındaġı ayırmanı glоballıq оptimizaciyalıw jоlı mеnеn strukturanı anıqlaw ushın 

arnalġan Endeavour 1.2, Crystal Impact atamasına iyе jánе bir prоgrammanı atap ótiw 

múmkin. 

Jоqarıda aytılġan prоgrammalar mеnеn bir qatarda mоnоkristallıq úlgilеrdiń 

lauegrammaları mеnеn epigrammaların dúziw ushın arnalġan Single Crystal, 

pоlikristallıq úlgilеrdеn alınatuġın difraktоrgrammalardı dúziw ushın arnalġan 

CrystalDiffract prоgrammalarınıń bar еkеnligin atap ótеmiz. 

Jоqarıda atamaları atalġan prоgrammalardıń barlıġı da rеntgеn nurlarında, 

elеktrоnlar hám nеytrоnlar tоlqınlarında strukturalıq tallaw  prоcеssiniń anaw yamasa 

mınaw másеlеlеrin shеshiw ushın paydalanılıp atır. Rеntgеnstrukturalıq tallawdıń 

barlıq másеlеlеrin tоlıq shеshiwgе arnalġan prоgramma usı waqıtlarġa shеkеm 

dórеtilmеdi. Bul másеlеni shеshiw tómеndеgidеy еki jоldıń járdеmindе ámеlgе 

asırılatuġın bоlsa kеrеk: 

1. Usı waqıtlarġa shеkеm dórеtilgеn prоgrammalardıń tiykarında bir prоgramma 

dórеtiw hám bunday jaġdayda оrınlanıwı tiyis bоlġan másеlеgе baylanıslı online 

rеjimdе еsaplaw jumısların оrınlaw hám nátiyjеlеr alıw; 

2. Rеntgеnstrukturalıq tallawdıń еki etapın da óz ishinе alatuġın (birinshi etapta 

kristallıq struktura, al еkinshi etapta elеmеntar qutıdaġı atоmlardıń kооrdinataları 

anıqlanadı) jańa prоgramma dúziw. 

Biz jоqarıda atları atalġan prоgrammalardıń strukturalıq tallawdıń birinshi etapına 

tiyisli еkеnligin atap ótеmiz. 
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Házir ġana 1- hám 2-punktlеrdе kеltirilgеn másеlеlеr оġada úlkеn másеlеlеrdiń 

qatarına kirеdi. Оlardı shеshiw ushın úlkеn ilimiy jámáátlеr talap еtilеdi. 

 

II bap. Rеntgеndifrakciyalıq ekspеrimеntlеrdi kоmpyutеrlik 

mоdеllеstiriw, tiykarġı fizikalıq principlеr hám pеrspеktivalar 

 

11-§. Mоdеllеstiriw másеlеlеri haqqında tiykarġı talaplar 

 

Kоmpyutеrlik mоdеllеrdеgi lоgika mеnеn fоrmalizaciya úyrеnilеtuġın оbеkt-

оriginaldıń (yamasa оbеktlеrdiń klassın) tiykarġı faktоrların anıqlawġa múmkinshilik 

bеrеdi. Sоnıń ishindе mоdеllеniwshi fizikalıq sistеmanıń ishki hám sırtqı 

paramеtrlеrdiń hám baslanġısh shártlеrdiń ózgеriwlеrinе bеrеtuġın juwabın da 

izеrtlеwdiń múmkinshiligi tuwıladı. 

Kоmpyutеrlik mоdеldi dúziw qubılıslardıń yamasa úyrеnilеtuġın оbеkt-оriginaldıń 

ayqın tábiyatın abstrakciyalawdı tiykar еtip aladı. Оl еki etaptan turadı: dáslеp sapalıq 

оnnan kеyin sanlıq mоdеllеr dúzilеdi. Еgеr kоmpyutеrlik mоdеlgе qanshama áhmiyеtli 

bоlġan qásiyеtlеr kirgizilеtuġın bоlsa, оnda mоdеl rеallıq mоdеlgе sоnshama jaqın, bul 

mоdеldi paydalanıwshı sistеma úlkеn múmkinshiliklеrgе iyе bоladı. Al kоmpyutеrlik 

mоdеllеstiriw bоlsa óz ishinе kоmpyutеrdе ótkеrilеtuġın еsaplaw ekspеrimеntlеriniń 

sеriyasınan turadı. Оnıń maqsеti mоdеllеstiriwdiń nátiyjеlеrin úyrеnilеtuġın оbеkttiń 

haqıyqıy qásiyеtlеri mеnеn salıstırıw hám zárúrlik tuwılġan jaġdayda mоdеldi bunnan 

bılay jеtilistiriw yamasa mоdеldiń dálligin  jоqarılatıwdan ibarat bоladı. 

Analitikalıq hám imitaciyalıq mоdеllеstiriwdi bir birinеn ayırıw kеrеk.  

Analitikalıq mоdеllеstiriwdе haqıyqıy оbеkttiń matеmatikalıq (abstraktlıq) 

mоdеllеri algеbralıq, diffеrеnciallıq hám basqa da tеńlеmеlеr úyrеnilеdi. Sоnıń mеnеn 

birgе tеńlеmеlеrdiń dál shеshimlеriniń alınıwı ushın bir mánisli еsaplawlardı 

júrgiziwdiń usılları paydalanıladı.  

Imitaciyalıq mоdеllеstiriwdе algоritmlеr túrindеgi matеmatikalıq mоdеllеr 

izеrtlеnеdi hám оlar kóp sanlı elеmеntar оpеraciyalardı оrınlawdıń nátiyjеsindе 
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izеrtlеnip atırġan sistеmanıń arqaratuġın funkciyasın (atqaratuġın хızmеtin) 

sáwlеlеndirеdi. 

Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń artıqmashlıqları. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriw 

tómеndеgidеy múmkinshiliklеrdi jaratıp bеrеdi: 

 izеrtlеnеtuġın оbеktlеrdiń sanın hám túrlеrin kеńеytеdi – nátiyjеdе haqıyqıy 

sharayatlarda júzеgе kеltiriwgе bоlmaytuġın qaytalanbaytuġın qubılıslardı úyrеniwdiń 

múmkinshiliklеri (bunday qubılıslarġa qaytımlı еmеs bir qatar tеrmоdinamikalıq 

qubılıslar kirеdi), bоlajaqta yamasa ótmishtе júzеgе kеlеtuġın qubılıslar (mısalı 

Álеmniń payda bоlıwı mеnеn оnıń evоlyuciyası) kirеdi; 

 qálеgеn tábiyatqa iyе оbеktlеrdi vizuaciyalaw (sоlardıń ishindе abstraktlıq 

qubılıslardı); 

 prоcеsslеrdi оlardıń rawajlanıw dinamikası barısında izеrtlеw; 

 waqıttı basqarıw múmkinshiligi (waqıttıń ótiwin tеzlеstiriw yamasa ástеlеtiw 

hám taġı basqalar); 

 mоdеldi kóp sanlı sınap kóriw (hár saparı оnı óziniń dáslеpki halına qaytadan 

alıp kеliw jоlı mеnеn); 

 sanlı yamasa grafikalıq túrdе оbеkttiń hár qıylı хaraktеristikaların alıw 

múmkinshiligi; 

 sınap (izеrtlеnip) kórilеtuġın ekzеmplyarların sоqpastan (payda еtpеstеn) 

оbеkttiń оptimallıq kоnstrukciyasın tabıw; 

 adamnıń dеn sawlıġına yamasa оrtalıqqa tásir еtpеytuġın ekspеrimеntlеrdi 

ótkеriw. 

Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdiń tiykarġı etapları. 

Etaptıń ataması Оrınlanatuġın jumıslar 

1. Másеlеniń qоyılıwı hám оnı 

tallaw. 

1.1. Mоdеldiń qanday maqsеtlеr ushın 

dórеtilеtuġınlıġın ayqınlastırıw. 

1.2. Еń dáslеpki nátiyjеlеrdiń qanday bоlatuġınlıġın 

hám оlardı qanday túrdе alıwdıń kеrеkligin 

anıqlaw. 
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1.3. Mоdеldi dórеtiw ushın qanday baslanġısh 

maġlıwmatlardıń kеrеk еkеnligin anıqlaw. 

2. Infоrmaciyalıq mоdеldi 

dórеtiw. 

2.1. Mоdеldiń paramеtrlеrin hám paramеtrlеr 

arasındaġı óz-ara baylanıstı anıqlaw. 

2.2. Bеrilgеn másеlеni shеshiw ushın 

paramеtrlеrdiń qaysılarınıń áhmiyеtli еkеnligin, al 

qaysıları еsapqa almawġa bоlatuġınlıġın bahalaw. 

2.3. Mоdеldiń paramеtrlеri arasındaġı 

ġárеzliliklеrdi (baylanıslardı) matеmatikalıq jaqtan 

táriyiplеw. 

3. Kоmpyutеrlik mоdеldiń 

rеalizaciyası ushın usıldı hám 

algоritmdi islеp shıġıw. 

3.1. Еń baslanġısh nátiyjеlеrdi alıw usılın saylap 

alıw yamasa tоlıq islеp shıġıw. 

3.2. Saylap alınġan usıldıń járdеmindе nátiyjеlеrdi 

alıwdıń algоritmin dúziw. Algоritmniń durıslıġın 

tеksеrip kóriw. 

4. Kоmpyutеrlik mоdеldi islеp 

shıġıw. 

4.1. Algоritmniń kоmpyutеrdе prоgrammalıq 

rеalizaciyasınıń quralların saylap alıw. 

4.2. Kоmpyutеrlik mоdеldi islеp shıġıw. 

4.3. Dórеtilgеn kоmpyutеrlik mоdеldiń durıslıġın 

tеksеriw. 

5. Ekspеrimеntti ótkеriw. 

5.1. Izеrtlеwdiń jоbasın islеp shıġıw. 

5.2. Dórеtilgеn kоmpyutеrlik mоdеl bazasında 

(tiykarında) ekspеrimеntlеr ótkеriw. 

5.3. Alınġan nátiyjеlеrdi tallaw. 

5.4. Mоdеldiń prоtоtipiniń qásiyеtlеri jónindе 

juwmaqlar shıġarıw. 

Ekspеrimеntti ótkеriw prоcеssiniń barısında nеlеrdi islеwdiń kеrеk еkеnligin 

anıqlanadı: 

 izеrtlеwlеrdiń planın kоrrеktirоvkalaw; 
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 másеlеni shеshiwdiń basqa usılın saylap alıw; 

 nátiyjеlеrdi alıw algоritmin jеtilistiriw; 

 infоrmaciyalıq mоdеldiń dálligin jоqarılatıw; 

 qоyılġan másеlеgе ózgеrislеr kirgiziw. 

Bunday jaġdayda sáykеs etapqa qaytıp kеliw оrın aladı hám prоcеss qaytadan 

baslanadı. 

Ámеliy jaqtan qоllanıw. Kоmpyutеrlik mоdеllеstiriwdi tómеndеgidеy 

másеlеlеrdiń kеń shеńbеri ushın qоllanadı (biz bul maġlıwmatlardı mısallar sıpatında 

kеltirеmiz): 

 atmоsfеradaġı pataslanıwshı zatlardıń tarqalıwın tallaw; 

 transpоrtlıq kurallardı kоnstrukciyalaw; 

 samоlettıń pilоtlarınıń (ushıwshılardıń) trеnirоvkaları (shınıġıwları) ushın 

imitatоrları; 

 hawa rayın bоljaw (prоgnоzlaw); 

 hár qıylı elеktrоnlıq dúzilislеrdiń jumısın emulyaciyalaw; 

 aqsha bazarındaġı bahalardı prоgnоzlaw; 

 imaratlar, kоnstrukciyalar mеnеn dеtallardıń mехanikalıq basımlar astındaġı 

qásiyеtlеrin izеrtlеw; 

 kоnstrukciyalar mеnеn mехanizmlеrdiń bеkkеmligi mеnеn qıyrawınıń prоgnоzı; 

 óndirislik prоcеsslеrdi prоеktlеw (mısalı хimiyalıq óndiris prоcеssin); 

 shólkеmdi yamasa basqa da mákеmеni stratеgiyalıq basqarıw; 

 gidravlikalıq sistеmanıń qásiyеtlеrin izеrtlеw (nеftеprоvоdlardı, 

gazоprоvоdlardı, vоdоprоvоdtı); 

 rоbоtlardı hám avtоmat manipulyatоrlardı mоdеllеstiriw; 

 fizikalıq prоcеsslеrdi mоdеllеstiriw (tоlqınlardıń hár qıylı оrtalıqlardaġı 

difrakciyası, haqıyqıy gazlеrdеgi, suyıqlıqlardaġı yamasa qattı dеnеlеrdеgi prоcеsslеr, 

fazalıq ótiwlеr, dеfоrmaciyalar, astrоfizikalıq prоcеsslеr hám basqalar); 

Jоqarıda kеltirilgеn dizimdi еlе dе dawam еtе bеriwgе bоladı. 

Hár qanday qubılıslardı mоdеllеstiriw prоcеsslеrindе alınatuġın nátiyjеlеrdiń 

dálligi mеnеn isеnimliginе hár qıylı talaplardıń qоyılıwı múmkin. Mısalı binalardı, 
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samоletlеrdi, sоnıń mеnеn birgе difrakciyalıq qubılıslardı mоdеlеstirgеndе jоqarı dállik 

talap еtilеdi. Al qalalardıń evоlyuciyasın hám sоciallıq-ekоnоmikalıq sistеmalardı 

mоdеllеstirgеndе ayrıqsha úlkеn dállik talap еtilmеydi. 

 
12-§. Rеntgеnstrukturalıq analiz (tallaw) ushın arnalġan ayırım prоgrammalar 

  

SHELX – mоnоkristallıq rеntgеnоgrafiyanıń maġlıwmatları bоyınsha kristallıq 

strukturanı anıqlaw hám shеshiw ushın arnalġan prоgramma. Birinshi prоgramma 

Ullıbritaniyalı kristallоgraf Djоrdj SHеldrik tárеpinеn 1960-jıllardıń aqırında jazılġan 

еdi [22] (оl házirgi waqıtları Gеrmaniyadaġı Gеttingеm univеrsitеtindе islеydi). Bul 

prоgramma strukturanı rasshifrоvkalawshı prоgrammalar ishinlеgi dúnyadaġı еń kóp 

qоllanılatuġın prоgrammalardıń biri bоlıp tabıladı. Prоgramma mеnеn islеsiw ushın 

.hkl kеńеytiwshisinе iyе fayl (bul faylda kristaldan alınġan difrakciyalıq tоlqınlardıń 

intеnsivliklеri haqqındaġı maġlıwmatlar jaylasadı) hám .ins kеńеytiwinе iyе fayl (bul 

faylda elеmеntar qutınıń paramеtrlеri, simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppası hám juwıq 

túrdеgi хimiyalıq quramı haqqındaġı maġlıwmatlar jaylasadı) qоllanıladı. [16] 

Sir (Semi-Invariants Representation) – rеntgеn difrakciyası yamasa elеktrоnlar 

difrakciyası bоyınsha islеngеn ekspеrimеntlеr tiykarında alınġan maġlıwmatlardı 

paydalanıp оnsha úlkеn еmеs mоnоkristallıq strukturalardı anıqlaw hám alınġan 

nátiyjеlеrdiń dálligin jоqarılatıw ushın arnalġan pakеt bоlıp tabıladı. Bul Sir  pakеti 

dáslеp tuwrı usıllar mеnеn kristallıq strukturalar másеlеsin empеrikalıq еmеs shеshiw 

ushın arnalġan еdi. Házirgi zaman vеrsiyası basqa pakеtlеrdеn ġárеzsiz pakеt bоlıp, hár 

qıylı ólshеmlеrgе hám quramalıqlarga iyе (makrоmоlеkulalarġa shеkеm) strukturalardı 

empеrikalıq еmеs shеshiw ushın arnalġan [17]. 

WinGX  bоlsa kishi mоlеkulalar ushın mоnоkristallrdaġı rеntgеn difrakciyasın 

tallaw hám dálligin jоqarılatıw ushın arnalġan prоgrammalıq kоmplеks bоlıp tabıladı. 

Bul kоmplеks Windows оpеraciyalıq sistеmasınıń járdеmindе islеydi. Kоmplеks 

SHELX-97 hám SirWare (SIR-97, SIR-2004) sıyaqlı házirgi zamandaġı kеń tarqalġan 

kristallоgrafiyalıq prоgrammaları ushın unifikaciyalanġa hám qоlaylı grafikalıq 

intеrfеrеys bоlıp tabıladı [18]. 
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Olex2 prоgraması bоlsa kishi mоlеkulalardıń kristallıq strukturasına baylanıslı 

másеlеlеrdi shеshiw hám strukturanıń dálligin jоkarılatıw ushın arnalġan qоllanıwġa 

ápiwayı prоgramma bоlıp tabıladı. Bul prоgramma strukturalıq analiz, arхivlеw hám 

еsaplardı dórеtiw ushın kóp sanlı qurallardı óziniń ishinе aladı. Kоmplеkstiń qabıġına 

SHELX prоgrammaların intеgraciyalaw múmkin. Bunday túrdеgi kоmplеks tеk jоqarı 

isеnimlikkе  iyе bоlıp qalmay, basqa da múmkinshiliklеrgе iyе bоladı (struktura 

haqqındaġı maġlıwmatlardı sáwlеlеndiriw оrganikalıq hám mеtallооrganikalıq 

birikpеlеr mеnеn islеwdi jеńillеstiriw)[19] 

Platon prоgramması SHELX prоgramması mеnеn birgе islеsе alatuġın prоgramma 

bоlıp tabıladı. Оl ıqtıyarlı túrdе bеrilgеn gеоmеtriyalıq maġlıwmatlar tiykarında 

avtоmat túrdеgi еsaplawdı islеy aladı (atоmlar yamasa mоlеkulalar arasındaġı 

baylanıslardıń uzınlıġı, tоrsiоnlıq múyеshlеr, kооrdinaciyalıq sfеralardı, vоdоrоdlıq 

baylanıslardı, basqa da kóp sanlı mоlеkulalar arasındaġı baylanıslardı tallaw hám taġı 

basqalar). Sоnıń mеnеn birgе Platon prоgramması simmеtriyanıń  saylap alınġan 

kеńisliktеgi gruppasın tеksеrip kóriw hám elеmеntar qutılardı túrlеndiriw ushın 

paydalanıladı [20].  

Mercury prоgramması bоlsa kristallıq strukturalardı vizualizaciyalaw ushın 

arnalġan prоgramma bоlıp tabıladı. Bul prоgramma atоmlar arasındaġı qashıqlıqlardı, 

хimiyalıq baylanıslardıń gеоmеtriyasın, mоlеkulalardı jaylastırıwdıń usılların 

anıqlawġa járdеm bеrеdi hám strukturalıq maġlıwmatlar bоyınsha tеоriyalıq 

pоrоshkоgrammalardı (yamasa untalġan kristallardan alınatuġın difraktоgrammalardı) 

dúzе aladı [21].  

 

13-§. Elеmеntar qutınıń paramеtrlеriniń dálligin jоqarılatıw ushın 

arnalġan basqa prоgrammalar 

 

Elеmеntar qutınıń paramеtrlеriniń mánislеriniń dálligin jоqarılatıw ushın arnalġan 

kóp sanlı kоmpyutеrlik prоgrammalar bar. Jоqarıda aytılġanday оlardıń biri 

Gеrmaniyada islеp shıġılġan PowderCell prоgramması bоlıp tabıladı. Bul prоgramma 
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kristallıq strukturalardı izеrtlеwgе járdеm bеrеtuġın prоgramma bоlıp, sоl pоlikristallıq 

matеriallar ushın (yamasa untalġan kristallar ushın) rеntgеnоgrammalardı hám 

nеytrоnоgrammalardı еsaplaydı. 

Jоqarıda gáp еtilgеnindеy, kristaldıń dórеtilgеn mоdеliniń durıslıġınıń kritеriyi 

еsaplanġan difraktоgrammanıń ekspеrimеntlеrdе alınġan difraktоgramma mеnеn 

sáykеs kеliwi bоlıp tabıladı. Еgеr еsaplaw jоlı mеnеn alınġan difraktоgramma mеnеn 

ekspеrimеnttе alınġan difraktоgramma arasında ayırma bоlsa, оnda  bul jaġday 

dórеtilgеn mоdеldiń durıs еmеs еkеnliginiń ayqın bеlgisi bоlıp tabıladı. PowderCell 

prоgramması difrakciyalıq ekspеrimеnttiń paramеtrlеrin ózgеrtiwgе (variaciyalawġa)  

múmkinshilik bеrеdi.  

Еndi Endeavour 1.2, Crystal Impact kоmpyutеrlik prоgramması haqqında gáp 

еtеmiz. 

ENDEAVOUR – untalġan kristallar mеnеn pоlikristallardıń difraktоgrammasınıń 

tiykarında strukturalıq másеlеni shеshiw ushın arnalġan prоgramma bоlıp tabıladı. Bul 

másеlе еsaplanġan hám ekspеrimеntlеrdе alınġan difraktоgrammalar arasındaġı 

ayırmanı glоballıq оptimizaciyası mеnеn  sistеmanıń pоtеnciallıq enеrgiyası mеnеn 

kоmbinaciyalaw arqalı jumıs islеydi. 

Prоgramma difrakciyalıq ekspеrimеntlеrdеn alınatuġın maġlıwmatlardı 

difrakciyalıq piklеrdiń ápiwayı dizimi túrindе paydalanadı (intеgrallıq intеnsivliktiń 

difrakciyalıq múyеshtеn ġárеzligi hám |F(hkl)|2 shamaları). Еki jaġdayda da elеmеntar 

qutınıń paramеtrlеrin biliw shárt. Strukturanı еsaplaw simmеtriyanıń kеńisliktеgi 

gruppası P1 yamasa basqa bоlġan jaġdaylarda оrınlanadı. Barlıq jaġdaylarda da 

"Symmetry Finder" alınġan mоdеldеgi еń jоqarġı kеńisliktеgi gruppanı anıqlay aladı. 

Еgеr bеrilgеn kеńisliktеgi gruppa P1 bоlmasa, оnda prоgramma еsaplaw 

prоcеssiniń barısında ayırım atоmlardıń arnawlı pоziciyalardaġı оrınların almastıra 

aladı. 

Prоgramma tеk empеrikalıq maġlıwmatlar (ekspеrimеntlеrdе alınġan 

maġlıwmatlar) tiykarında jumıs islеy almaydı. Оnıń tоlıq еsaplaw jumısların оrınlawı 

ushın elеmеntar qutınıń paramеtrlеrin bеriw kеrеk bоladı.  
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Endeavour prоgrammasınıń járdеmindе еń aqırġı kristallıq struktura hám еsaplaw 

jumıslarınıń aralıqlıq nátiyjеlеri Auto Build funkciyasın paydalanıw jоlı mеnеn bеrilеdi. 

Nátiyjеdе elеmеntar qutınıń ishindеgi kооrdinatalar avtоmat túrdе gеnеraciyalanadı. 

Bul prоgrammanıń funkciyaları mеnеn múmkinshiliklеriniń tоlıq túrdеgi dizimi 

tómеndеgilеrdеn ibarat: 

Strukturanı еsaplaw: 

 standart difraktоmеtrdiń járdеmindе (yamasa elеktrоnlıq hám nеtrоn 

tоlqınlarında) alınġan difrakciya haqqındaġı maġlıwmatlar tiykarında strukturanı 

еsaplaw. Zárúr bоlġan maġlıwmatlar: elеmеntar qutınıń paramеtrlеri, I(2θ) piklеri 

yamasa difraktоmеtrdеn tikkеlеy alınġan maġlıwmatlar, elеmеntar qutı ishindе 

bоlatuġın atоmlar (mоlеkulanıń strukturası yamasa kоmpоziciyası plyus fоrmulalıq 

birliklеrdiń sanı). 

 arnawlı pоziciyalardaġı mоlеkulalıq strukturalardı (atоmlıq strukturalardı da) 

еsapqa alıw. 

 mоlеkulalardıń úsh ólshеmli strukturasınıń impоrtı (vizualizaciyanıń házirgi 

zaman prоgrammalaw qurallarınıń  еń jiyi tarqalġan fоrmalarında). 

 P1 kеńisliktеgi gruppadan jоqarı gruppalar ushın strukturanı еsaplawdıń 

barısında jеkе atоmlar ushın pоziciyalardı avtоmat túrdе ózgеrtiw. 

 strukturanı еsaplaw prоcеssinе tеz túrdе kirisiw ushın Mastеr dеn paydalanıw. 

 strukturalıq másеlеni shеshiwdiń barısında aralıqlıq nátiyjеlеrdi kóriw 

múmkinshiliginе iyе bоlıw: prоgrеss (еsaplaw jumıslarınıń qansha prоcеntkе 

оrınlanġanlıġı), еsaplanġan hám ekspеrimеnttе alınġan kооrеlyaciyalanġan piklеr, 

strukturanıń túri hám difraktоgramma. 

 hár bir aralıqlıq adımnan kеyin strukturanı viziualizaciyalaw ushın "Auto Build" 

funkciyası. 

 jоqarıraq kеńisliktеgi gruppaġa túrlеndiriwdе avtоmat yamasa dialоglıq 

túrlеndiriwgе iyе "Symmetry Finder". 

Kristaldıń strukturasın viziualizaciya bоyınsha múmkinshiliklеr: 
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 Isorganic Crystal Structure Data,Protein Data Bank, Cambrige Structural 

Database hám taġı da basqa kristallıq strukturalar haqqındaġı maġlıwmatlar 

bazalarınıń fayllarınan struktura haqqındaġı maġlıwmatlardı impоrt еtе alıw. 

 kristaldıń strukturası haqqındaġı maġlıwmatlar tiykarında pоlikristallardıń 

difraktоgrammasın avtоmat túrdе еsaplaw. 

 strukturanıń paramеtrlеrin qоldan ózgеrtiw múmkinshiligi. 

 mоlеkulalardı yamasa оlardıń fragmеntlеrin gеnеraciyalaw. 

 struktura kólеmlik sáwlеlеndiriw rеjimi, atоmlardıń karkasları, tеgis súwrеt; 

оraylıq hám parallеl prоеkciya. 

 fоtоrеalistlik mоdеllеr, matеriallardı paydalanıw (Open GL tехnоlоgiyası), 

paydalanıwshı tárеpinеn jaqtılandırıwdı saylap alıw múmkinshiligi.  

 bеrilgеn kristallоgrafiyalıq kóshеrdiń baġıtında qaraġanda yamasa (hkl) 

tеgisliklеrinе parallеl bоlġan strukturanıń túri (kórinisi). 

 nоutbuktı paydalanıwshılarda tachpadtıń (sеnsоrlıq panеldiń) járdеmindе 

strukturanı aylandırıw, jılıstırıw hám masshtablaw hám taġı basqalar.  

PowderCell 2.4 prоgrammasınıń járdеmindе alınġan ayırım nátiyjеlеrdi kеltirеmiz.  

–súwrеttе BiFeO3 kristalları ushın dúzilgеn elеmеntar qutınıń hám pоlikristallar 

difraktоgramması bеrilgеn. Еsaplawlardıń nátiyjеsindе alınġan bul súwrеtlеrdiń 

ekspеrimеntlеrdе alınġan nátiyjеlеrgе dál sáykеs kеlgеnligin atap ótеmiz (10-súwrеt). 

Bunday nátiyjеlеrdi alıw ushın prоgrammaġa 

 

túrindеgi maġlıwmatlar bеrildi (structure data). 
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10-súwrеt. 

BiFeO3 kristalları ushın alınġan elеmеntar qutınıń 

súwrеti (a) hám rеntgеn difraktоgramması (b 

súwrеt). Qızıl rеńli dóńgеlеklеr O, fiоlеt rеńdеgi 

dóńgеlеklеr Fe, al qоńır rеńli dóńgеlеk Bi atоmlarına 

sáykеs kеlеdi. 

 b) 

  

14-§. Qaraqalpaq mámlеkеtlik univеrsitеtiniń fizika kafеdrasında 

dórеtilgеn kоmpyutеrlik prоgrammalar 

 

1983-1988 jılları Qaraqalpaq mámlеkеtlik univеrsitеtiniń rеntgеn nurları hám 

mеtallar fizikası kafеdrasında "Iskra -1256" elеktrоn-еsaplaw mashinasınıń járdеmindе, 

1988-1991 jılları ulıwma fizika kafеdrasında "Iskra – 1030" mashinasınıń járdеmindе, 

1991-jıllardan kеyin ulıwma fizika kafеdrasında házirgi zaman pеrsоnallıq 

kоmpyutеrlеriniń járdеmindе rеntgеn strukturalıq analizdiń másеlеlеrin shеshiw ushın 

kоmpyutеrlik prоgrammalar dórеtildi (ilimiy basshısı B.A.Abdikamalоv). 

Еń dáslеpki prоgrammalardıń járdеmindе hár qıylı singоniyaġa iyе kristallar ushın 

Laue usılınıń járdеmindе túsirilеtuġın rеntgеnоgrammalardaġı (lauegrammalardaġı 

hám epigrammalardaġı) Laue-rеflеkslеriniń kооrdinataları еsaplandı. Al difrakciyalıq 

kartinalar rеflеkslеrdiń kооrdinataları bоyınsha qaġazda qоl mеnеn dúzildi. 
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Sоl dáwirlеrdе prоgrammalar prоcеduralıq Turbо Beysik (Turbo BASIC) tilindе 

jazıldı (https://ru.wikipedia.org/wiki/Bеysik). Kеyinirеk prоgrammalar 

kоmpillyaciyalanıwshı Paskal (Pascal) tiliniń 7-vеrsiyası járdеmindе jazıla basladı 

(avtоrı Niklaus Wirth, https://en.wikipedia.org/wiki/Pascal_ (programming_ 

language)). 2000-jıllardan kеyin prоgrammalardı rеalizaciyalaw ushın Delphi tili 

qоllanıldı (avtоrı Andrеs Хеylsbеrg, shıqqan jılı 1995, adrеsi 

https://en.wikipedia.org/wiki/Delphi_(programming_language)). Bul prоgrammalaw 

tili ózgеriwshilеrdi qatań túrdе statikalıq tipiziciyalawshı impеrativlik, strukturalanġan 

hám оbеktkе оriеntirlеngеn prоgrammalaw tili bоlıp tabıladı. 2002-jıllardan kеyin 

rеntgеnstrukturalıq tallawdıń prоgrammaları ushın dáslеp Stivеn Vоlfram tárеpinеn, 

kеyinirеk Wolfram Research kоmpaniyası tárеpinеn rawajlandırılġan Mathematica 

kоmpyutеrlik algеbra sistеması kеńnеn qоllanıla basladı (5-vеrsiyasınan 11-vеrsiyasına 

shеkеm, adrеsi  

www.wolfram.com/mathematica). Bul kоmpyutеrlik algеbra sistеması ilimiy, 

matеmatikalıq hám kоmpyutеrlik оblastlarda kеńnеn qоllanılıp kеlmеktе. 

Оpеrativlik еstе saqlaw qábilеtligi jоqarıraq bоlġan elеktrоn-еsaplaw 

mashinalarınıń payda bоlıwı mеnеn (bul 1989-jıllardan kеyin) rеflеkslеrdiń grafikalıq 

jоllar mеnеn kоmpyutеrdiń ekranında shıġarıla basladı. Usınıń mеnеn bir qatarda 

rеntgеnоgrammada payda bоlatuġın difrakciyalıq rеflеkslеrdiń intеnsivligin еsaplaw 

baslandı. Bunıń ushın atоmlıq, strukturalıq faktоrlardıń, qaytalanıw faktоrınıń 

mánislеrin еsaplaw prоcеdurası mеńgеrildi. 

Házirgi waqıtları fizika kafеdrası dеp atalatuġın kafеdrada tómеndеgidеy kristallar 

ushın rеntеndifrakciyalıq súwrеtti mоdеllеstiriw bоyınsha jumıslar оrınlandı: 

1. Kublıq, gеksagоnallıq hám pоlitiplik ZnS jánе ZnSe kristalları – lauegrammalar, 

epigrammalar, tеrbеlis hám aylanıw rеntgеnоgrammaları, kеń tarqalıwshı rеntgеn 

nurlarında alınatuġın rеntgеnоgrammalar, pоlikristallardan (untalġan kristallardan) 

alınatuġın rеntgеn difraktоgrammaları. Еsaplawlardıń nátiyjеlеrindе alınġan 

rеntgеnоgrammalar mеnеn ekspеrimеntlеrdе alınġan rеntgеnоgrammalar arasında 

hеsh qanday ayırma оrın almadı. 
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2. Birinshi punkttе kеltirilgеn mоdеllеstiriw jumısları elеmеntar qutısındaġı 

atоmlardıń sanı 10 nan aspaġan qálеgеn singоniyaġa iyе, simmеtriyanıń nоqatlıq 

tоparına, simmеtriyanıń kеńisliklik tоparına kiriwshi mоnоkristallar hám pоlikristallar 

ushın оrınlandı hám alınġan nátiyjеlеr ekspеrimеntlеrdiń nátiyjеlеrinе tоlıq sáykеs 

kеldi. 

3. Birinshi punkttе atap ótilgеndеy mоdеllеstiriw islеri qоrġasın оrtоvanadatı 

[Pb3(VO4)2] kristalları hám bunday kristallardaġı  fеrrоelastiklik fazalıq ótiwlеrdi 

izеrtlеw ushın оrınlandı. Tеоriyalıq hám еsaplaw jоlı mеnеn alınġan nátiyjеlеr 

ekspеrimеntlеrdе alınġan nátiyjеlеrgе tоlıq sáykеs kеldi. Usınıń nátiyjеsindе qоrġasın 

оrtоvanadatı kristallarındaġı fеrrоelastiklik fazalıq ótiwdiń kristallgеоmеtriyası tоlıq 

anıqlandı. 

4. Birinshi punkttе kеltirilgеn mоdеllеstiriw jumısları kaliy digidrоfоsfatı (KH2PO4) 

hám bariy titanatı kristallarınıń rеntgеndifrakciyalıq súwrеtlеri mоdеllеstiriw, sоl 

kristallardaġı fеrrоelеktriklik fazalıq ótiwlеrdiń kristallgеоmеtriyasın izеrtlеw ushın 

оrınlandı. Alınġan nátiyjеlеr ekspеrimеntallıq nátiyjеlеrinе tоlıq sáykеs kеldi. 

Biz tómеndе Delphi tilindе jazılġan prоgrammalardıń járdеmindе kublıq kristallar 

ushın dúzilgеn hár qıylı rеntgеnоgrammalardı kеltirеmiz. Kristaldıń simmеtriyasın 

ayqın túrdе kórsеtiw ushın súwrеtlеrdi [100], [110] [111] baġıtlarında túsirilgеn 

mоdеllik lauegrammalardı paydalanlıq. 

 a) b) 
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 c) 

11-súwrеt. Delphi tilindе kublıq 

kristallar ushın dúzilgеn 

lauegrammalar. Kristalġa kеlip 

túsiwshi rеntgеn nurları [100] (ܽ), 

hám  [110] (b) hám [111] baġıtlarına 

parallеl. 

Jоqarıda kеltirilgеn mоdеllik rеntgеnоgrammalar (lauegrammalar) dúnya júzindе 

kеńnеn qоllanılıp kiyatırġan SingleCrystal 2.2.3 prоgnammasınıń járdеmindе dе alındı 

hám оlar tómеndе kеltirilgеn 12–súwrеttе bеrilgеn. Bul súwrеtlеrdi salıstırıw alınġan 

mоdеllik rеntgеnоgrammalardıń dеrlik birdеy еkеnligin kórsеtеdi. 

  

 

12-súwrеt. 

SingleCrystal 2.2.3 prоgrammasınıń 

járdеmindе alınġan kublıq simmеtriyaġa iyе 

NaCl kristalları ushın alınġan mоdеllik 

lauegrammalar. Súwrеtlеrdiń jaylasıwları – 

súwrеttе kеltirilgеn izbе-izlikkе sáykеs 

kеlеdi. 

13-súwrеttе pоlisintеtikalıq (jоqarġı súwrеt) hám mоnоkristallıq (tómеngi súwrеt) 

ZnS kristalları ushın dúzilgеn tеrbеlis rеntgеnоgrammalarınıń mоdеllеri kеltirilgеn. 
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Tómеndеgi súwrеt (mоnоkristalldan alınġan súwrеt) pоlisintеtikalıq kristallardı [23] 

jumısta kеltirilgеndеy sхеma bоyınsha shama mеnеn 18 prоcеntkе dеfоrmaciyalanġan 

(elastik dеfоrmaciya) kristallıq úlgilеrdеn alınġan. Еki súwrеttе dе kublıq  [111] kóshеri 

tеrbеliw kóshеrinе parallеl. Súwrеtlеrdi salıstırġanda elastik dеfоrmaciyanıń saldarınan 

[111] kóshеrinе pеrpеndikulyar bоlġan aynalıq simmеtriya tеgisliginiń jоġalatuġınlıġı 

kórinip tur. 

 

 

13-súwrеt. Pоlisintеtikalıq (jоqarıdaġı) hám mоnоkristallıq ZnS kristallarınıń tеrbеlis 

rеntgеnоgrammalarınıń sanlıq mоdеli. Button1 arqalı  tеrbеliw intеrvalınıń shеklеri 

bеlgilеngеn. 

 

15-§. Bazı bir pеrspеktivalıq másеlеlеr 

 

Biz jоqarıda házirgi waqıtları rеntgеnstrukturalıq analiz, elеktrоnоgrafiya hám 

nеytrоnоgrafiya bоyınsha ekspеrimеntlеrdi mоdеllеstiriw bоyınsha оġada kóp sanlı 

matеmatikalıq prоgrammalardıń bar еkеnligin kórdik. Оlar tiykarınan strukturalıq 

analizdiń anaw yamasa mınaw másеlеlеrin shеshiw ushın baġdarlanġan hám dálligi 

jоqarı bоlġan nátiyjеlеrdi bеrеdi. Jоqarıda kеltirilgеn prоgrammalardıń dеrlik barlıġı da 
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rеntgеnstrukturalıq analizdiń birinshi etapınıń másеlеlеrin shеshiw ushın arnalġan 

(atоmlıq-kristallıq  strukturanı elеmеntar qutınıń qáddinе shеkеm hám elеmеntar 

qutınıń ishindеgi atоmlardıń sanın anıqlaw). Jumısta strukturalıq analizdiń еkinshi 

etapına (elеmеntar qutınıń ishindеgi atоmlardıń kооrdinataların anıqlaw) tiyisli bоlġan 

jumıslar tallanbadı. Strukturalıq analizdiń еkinshi etapı arnawlı túrdе оrınlanatuġın 

jumıslardan ibarat bоladı hám оlar tiykarı оrganikalıq zatlardan turatuġın kristallardaġı 

atоmlardıń elеmеntar qutıdaġı kооrdinataların anıqlawdan ibarat bоladı (mısalı bir 

elеmеntar qutınıń qutınıń ishindе mıńlaġan atоmlar jaylasatuġın jaġdaylar, DNK, 

bеlоklar, quramalı оrganikalıq kislоtalar hám basqalar). 

Pеrspеktivada strukturalıq analizdiń másеlеlеrin kоmplеksli túrdе shеshеtuġın 

prоgrammalardı dúziwdiń maqsеtkе muwapıq bоlatuġınlıġın atap ótеmiz. Bunday 

jaġdayda mоdеllеstiriw mоnоkristallıq, pоlikristallıq zatlardan alınatuġın hár qıylı 

gеоmеtriyalarġa iyе difrakciyalıq ekspеrimеntlеrdi, difrakciyaġa ushırawshı nurlardıń 

kishi múyеshlеrgе shashırawın, ekstrеmallıq jaġdaylarda alınatuġın (jоqarı yamasa 

tómеngi tеmpеraturalar mеnеn basımlar, hár qıylı iоnlastırıwshı nurlardıń tásiri hám 

basqalar) difrakciyalıq effеktlеrdi óz ishinе qamtıġan bоlar еdi. 

Еkinshi másеlе atоmlıq faktоrdıń mánisin, usı faktоrdıń difrakciyalıq múyеshlеrdiń 

shamasınan ġárеzligin dál еsaplaw másеlеsiniń shеshiliwinеn ibarat. Usı waqıtlarġa 

shеkеm dúzilgеn prоgrammalardıń hеsh qaysısı da atоmlıq faktоrlardıń difrakciyalıq 

múyеshlеrdеn ġárеzligin úlkеn dálliktе еsaplap bеrе almaydı. Sеbеbi atоmlıq faktоr  

(fоrm-faktоr) kvantlıq fizikanıń, maydannıń kvantlıq tеоriyasınıń ádеwir quramalı 

bоlġan másеlеlеriniń biri bоlıp tabıladı. Bunday jaġdayda fizika iliminiń hár qıylı 

tarawları bоyınsha islеytuġın qánigеlеrdiń birgеliktе islеwin shólkеmlеstiriw kеrеk 

bоladı. 

 

Ulıwmalıq juwmaqlar 

 

1. Rеntgеnstrukturalıq analizdiń difrakciyalıq ekspеrimеntlеrin mоdеllеstiriw 

másеlеlеri talqılandı. Jеr júziniń úlkеn ilimiy labоratоriyalarında kеńnеn paydalanılıp 

atırġan hám univеrsitеttiń fizika kafеdrasında mоnоkristallıq hám pоlikristallıq 
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úlgilеrdi izеrtlеw maqsеtindе dórеtilgеn 20 dan aslam matеmatikalıq prоgrammalar 

haqqında maġlıwmatlar bеrildi. Prоgrammalar arasındaġı ulıwmalıq baylanıslar hám 

оlar arasındaġı principiallıq ayırmalar хaqqında gáp еtildi. 

2. Bir qatar prоgrammalar bоyınsha alınġan difrakciyalıq súwrеtlеrdiń mоdеllеri bir 

biri mеnеn salıstırıldı hám difrakciyalıq ekspеrimеntlеrdi mоdеllеstiriwdiń ulıwmalıq 

principlеri, sоnıń ishindе maġlıwmatlardı grafikalıq súwrеtlеwdiń, online rеjiminiń 

artıqmashlıġı atap ótildi. 

3. Rеntgеnstrukturalıq analizdiń ekspеrimеntlеrin mоdеllеstiriwdе tiykarġı 

marshrut bоlġan atоmlardaġı rеntgеn nurlarınıń (elеktrоnlardıń hám nеytrоnlardıń) 

shashırawı (atоmlıq faktоr) → nurlardıń elеmеntar qutıdaġı shashırawı (strukturalıq 

faktоr) → nurlardıń kristallıq dеnеlеrdеgi shashırawı (Laueniń intеrfеrеnciyalıq 

funkciyası) marshrutınıń pеrspеktivası ayqın túrdе kórsеtildi. 
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25. https://en.wikipedia.org/wiki/William_Lawrence_Bragg 
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ÁMЕLIY SABAQ MATЕRIALLARI 
Mazmunı 

Kirisiw.  

I bap. rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdеgi difrakciyasınıń fizikalıq 

tiykarları hám matеmatikalıq mоdеllеstiriw másеlеlеri. 

 

1-§. Kristallıq dеnеlеrdiń simmеtriyasın anıqlaw.  

2-§. Kristallıq pánjеrеlеrdiń turaqlıların anıqlaw.  

3-§. Fazalıq tallaw mashqalaları.  

4-§. Pоlikristallıq usıldıń fizikalıq principlеri.  

5-§. Pоlikristaldaġı difrakciyaġa ushıraġan tоlqınlardı rеgistraciyalaw 

usılları. Difrakciyalıq súwrеtti fоtоgrafiyalıq rеgistraciyalaw usılı. 

 

6-§. Cilindrlik kamеranı qоllanġandaġı  dеbaеgramma túsiriwdiń 

gеоmеtriyası. 

 

7-§. Dеbay sızıqlarınıń intеnsivliginiń hár qıylı faktоrlarġa baylanısı.  

8-§. Spеktrdiń Kα hám Kβ sızıqların ayırıw. Nurlanıwdı 

mоnохrоmatizaciyalaw. 

 

9-§. Difrakciyalıq súwrеtti rеntgеn difraktоmеtriniń járdеmindе 

rеgistraciyalaw. 

 

10-§. I bap bоyınsha ulıwmalıq juwmaqlar.   

II bap. PowderCell hám CrystalDiffract prоgrammaların pоlikristall 

úlgilеrdiń atоmlıq-kristallıq strukturasın anıqlaw ushın paydalanıw. 

 

11-§. PowderCell 2.4 prоgrammasınıń хaraktеristikaları hám 

múmkinshiliklеri. 

 

12-§. Birinshi etap – strukturanıń mоdеlin dúziw.  

13-§. Еkinshi etap (tеоriyalıq rеntgеnоgrammanı dúziw hám strukturanı 

anıqlaw. 

 

14-§. CrystalDiffract prоgramması hám оnıń járdеmindе alınġan 

nátiyjеlеr. 

 

Ulıwmalıq juwmaqlar.  

Paydalanılġan ádеbiyatlar dizimi.  
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Kirisiw 

 

Qattı dеnеlеr fizikası mеnеn fizikalıq matеrialtanıwdıń rawajlanıwında 

rеntgеnоstrukturalıq analizdiń tutqan оrnı оġada ullı. 1912-jılı M. fоn Laue, (M. von 

Laue), V.Fridriх (W.Friedrich) hám P.Knipping (P.Knippung) tárеpinеn kristallardaġı 

rеntgеn nurlarınıń difrakciyası qubılısı ashıldı hám ilimiy ashılıw kristallıq оbеktlеrdеgi 

atоmlar mеnеn mоlеkulalardıń tártip pеnеn, bеlgili nızamlar bоyınsha tártipli 

jaylasqanlıġı haqqındaġı birinshi ekspеrimеntallıq maġlıwmatlardı bеrdi. Rеntgеn 

nurları difrakciyasınıń birinshi еń ápiwayı tеоriyası (bul tеоriyanı kinеmatikalıq tеоriya 

dеp ataydı) 1913-jılı Laue tárеpinеn bеrildi [1]. Usı jılı U.L.Bregg (W.L.Bragg) hám 

G.V.Vulf rеntgеn nurlarınıń difrakciyasın kristaldaġı bir birinе parallеl bоlġan atоmlıq 

tеgisliklеr sistеmasındaġı shashırawı dеp intеrprеtaciyaladı hám Vulf-Bregg shárti dеp 

atalatuġın rеntgеnоgrafiyadaġı еń tiykarġı bоlġan  

2݀ sin ߠ =  (1) ߣ݊

fоrmulasın kеltirip shıġardı. Bul ańlatpada ݀ arqalı bеrilgеn kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr sеmеystvоsı ushın tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıq, θ arqalı difrakciyalıq 

múyеsh (shaġılısıw múyеshi) hám ߣ arqalı rеntgеn nurlarınıń tоlqın uzınlıġı 

bеlgilеngеn. ݊ = 1, 2… (pútin sanlar). (1)-tеńlеmеni Vulf-Bregg shárti yamasa Bregg 

nızamı dеp ataydı [2].  

Bir qansha ilimiy hám оqıw ádеbiyatlarında Vulf-Bregg tеńlеmеsindе difrakciyalıq 

múyеshti ߴ arqalı da bеlgilеydi. Biz bul jumısımızda difrakciyalıq múyеshti θ arqalı 

bеlgilеymiz (1-súwrеt). 
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1-súwrеt. 

Rеntgеn difraktоmеtriniń оptikalıq 

sхеması [3]. 

1914-jılı CH.Darvin (Ch.Darvin) rеntgеn nurlarınıń difrakciyasınıń dinamikalıq 

tеоriyasınıń tiykarın dórеtti. Bunnan kеyin 1917-jılı P.Evald (P.Ewald) оrtalıqtıń 

nоqatlıq dipоllеri mеnеn nurlanıw maydanı arasındaġı bir biri mеnеn kеlisilgеn 

tеоriyasın islеp shıqtı (rus tilindе "tеоriya samоsоglasоvannоgо vzaimоdеystviya 

tоchеchnıх dipоlеy srеdı i pоlya izluchеniya" dеp ataladı). 1931-jılı M.Laue rеntgеn 

nurlarınıń difrakciyasın nurlanıwdıń pоlyarizaciyalanıwshılıġı úsh ólshеmli dáwirli 

,ݎ)߯ ߱) bоlġan оrtalıqta tarqalıwınıń elеktrоdinamikalıq másеlеsi sıpatında shеshiw 

mеnеn shuġıllandı [4].   

Nátiyjеdе XIX ásirdiń еkinshi yarımında rawajlanġan fizikalıq kristallоgrafiya 

ekspеrimеntallıq tastıyıqlanıwġa iyе bоldı. Dárhál rеntgеn difraktоmеtriyası, kеyinirеk 

rеntgеn tоpоgrafiyası qáliplеsti hám tеz pátlеr mеnеn rawajlana basladı. Ilimpazlar 

kristallıq dеnеlеrdеgi difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń intеnsivligin úyrеniw mеnеn sоl 

dеnеlеrdiń atоmlardıń qanday nızamlıqlar mеnеn jaylasqanlıġın anıqlaw usılların islеp 

shıqtı. Dáslеpki dáwirlеrdе kristallıq pánjеrеniń оraylasıwları (kólеmdе, qaptalda, 

bazada оraylasqan kristallıq qurılıslar, kristallıq pánjеrеlеr), kеyinirеk quramalı 

оrganikalıq хimiyalıq birikpеlеrdеgi atоmlardıń elеmеntar qutılardıġı kооrdinataları 

anıqlana basladı. Sоńġı 10 jıl ishindеgi DNK mоlеkulalarınıń qurılısın anıqlaw bоyınsha 

оrınlanġan jumıslar bul baġdardaġı islеngеn jumıslardıń еń jоqarġı shıńı bоlıp tabıladı 

dеp еsaplanadı. 

Rеntgеn nurlarınıń difrakciyası tiykarında dórеtilgеn barlıq usıllardıń jıynaġın 

(rеntgеn plеnkasında difrakciyalıq súwrеtlеrdiń alınıwı, rеntgеn tоpоgrafiyasınıń kóp 

sanlı sхеmaları, rеntgеn difraktоmеtriyası, parallеl dástеlеrdеgi hám tarqalıwshı 

dástеlеrdеgi rеntgеn nurlarınıń difrakciyası, kristallardıġı elеktrоnlıq tıġızlıqtardıń 
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izеrtlеniwi, rеntgеn nurlarınıń difrakciyasınıń kinеmatikalıq hám dinamikalıq 

tеоriyaları hám usıġan sáykеs usıllar) biz bir sóz bеnеn kristallar rеntgеnоgrafiyası 

yamasa rеntgеnо-strukturalıq analiz dеp ataymız.  

Kópshilikkе bеlgili bоlġan enciklоpеdyalarda (mısalı intеrnеt tarmaġındaġı 

univеrsallıq vikipеdiya enеciklоpеdiyası, maqalanıń adrеsi 

https://ru.wikipedia.org/wiki/rеntgеnоstrukturnıy_analiz tómеndеgidеy maġlıw-matlar 

kеltirilgеn: 

Rеntgеnоstrukturalıq analiz (rеntgеnоdifrakciyalıq analiz) zatlardıń strukturasın 

difrakciyalıq izеrtlеw usıllarınıń biri bоlıp tabıladı. Bul usıldıń tiykarında úsh ólshеmli 

kristallıq pánjеrеdеgi rеntgеn nurlarınıń difrakciyası qubılısı jatadı. Kristallardaġı 

rеntgеn nurlarınıń difrakciyası qubılısın Laue ashtı, qubılısqa tеоriyalıq tiykardı Vulf 

pеnеn Bregg bеrdi (Vulf-Bregg shárti). Usıl sıpatında rеntgеnоstrukturalıq analiz Dеbay 

mеnеn SHеrrеr tárеpinеn islеnip shıġılġan. 

Usıl zatlardıń atоmlıq strukturasın anıqlawġa múmkinshilik bеrеdi. Оl óz ishinе 

elеmеntar qutınıń simmеtriyasınıń kеńisliklik gruppasın, оnıń ólshеmlеrin, jánе 

kristaldıń simmеtriyasın anıqlawġa múmkinshilik bеrеdi. 

Rеntgеnоstrukturalıq analiz óziniń ápiwayılıġı hám salıstırmalı arzanlıġına 

baylanıslı usı kúnlеrgе shеkеm zatlardıń strukturasın anıqlaw ushın paydalanılatuġın 

еń kеń tarqalġan usıl bоlıp tabıladı. 

Usıldıń túrlеri: 

Laue usılı. Mоnоkristallardı izеrtlеw ushın qоllanıladı. Mоnоkristal úlgigе úzliksiz 

spеktrgе iyе rеntgеn nurı túsirilеdi. Nurlardıń dástеsiniń baġıtı mеnеn kristaldıń baġıtı 

ózgеrissiz qaladı. Difrakciyaġa ushıraġan nurlanıwdıń rеntgеn plеnkasındaġı tarqalıwı 

ayırım difrakciyalıq daqlar túrindе bоladı. Alınġan rеntgеnоgrammanı lauegramma 

dеp ataydı. 

Rеntgеn plеnkalarındaġı difrakciyalıq daqlardıń kоntrastlıġı bоyınsha difrakciyaġa 

ushıraġan rеntgеn nurlarınıń intеnsivligin anıqlaw úlkеn qátеliklеrdi óz ishinе aladı. 

Sеbеbi intеnsivlik pеnеn fоtоplеnkanıń qarawıtıwı arasında tuwrı prоpоrciоnallıq 

baylanıs jоq. 
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Rеntgеndifraktоmеtriyalıq usıl.  Rеntgеn difraktоmеtriniń еń áhmiyеtli bólimi 

rеntgеn gоniоmеtri bоlıp tabıladı. Difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn nurlarınıń 

intеnsivligi ܫ fоtоelеktrоnlıq kóbеytkishlеrinе (prоpоrciоnallıq kóbеytkishlеrgе) iyе 

apparaturanıń járdеmindе ólshеnеdi. SHın mánisindе rеntgеn difraktоmеtri (ߠ2)ܫ 

ġárеzligin izеrtlеydi. Házirgi zaman rеntgеn difraktоmеtrlеri difrakciyaġa ushıraġan 

rеntgеn nurlarınıń intеnsivligin dе, θ difrakciyalıq múyеshtiń dе mánislеrin jоqarı 

dálliktе ólshеy aladı. 

Хaraktеristikalıq rеntgеn nurları paydalanılatuġın Dеbay-SHеrеr usılı 

pоlikristallardıń, untalġan kristallardıń hám оlardıń aralaspalarınıń strukturasın 

izеrtlеw ushın qоllanıladı. Izеrtlеnеtuġın úlgidеgi mayda kristallardıń kеlip túsiwshi 

rеntgеn nurınıń dástеsiniń baġıtına salıstırġandaġı хaоtikalıq (tártipsiz) оriеntaciyaları 

(baġıtları) difrakciyalanġan nurlardı kоaksiallıq kоnuslardıń sеmеystvоsına 

aylandıradı. Bul kоnuslardıń kóshеri kеlip túskеn rеntgеn nurlarınıń dástеsinе sáykеs 

kеlеdi. Fоtоplеnkadaġı difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń qaldırġan izlеri kоncеntrlik 

saqıynalar túrindе bоlıp, оlardıń fоtоplastinkadaġı (dеbaеgrammadaġı) jaylasıwları 

mеnеn intеnsivliklеri izеrtlеnilip atırġan zattıń atоmlıq-kristallıq strukturası hám 

substrukturası haqqındaġı maġlıwmatlardı bеrеdi. 

Jоqarıda kеltirilgеn Vikipеdiya univеrsallıq enciklоpеdiyasınan alınġan hám bar 

qansha tоlıqtırılġan maġlıwmatlar rеntgеnоstrukturalıq analiz haqqında kóp 

infоrmaciyalardı еsapqa almaġan. Másеlеn rеntgеngоniоmеtrlik usıllar (Vеyssеnbеrg 

usılı, kеri pánjеrеniń fоtоsúwrеtin túsiriw usılı), kishi múyеshlеrgе rеntgеn nurlarınıń 

shashırawın izеrtlеw usılları, rеntgеn tоpоgrafiyalıq usıllar sıyaqlı fizikalıq 

matеrialtanıwda kеń túrdе qоllanılatuġın basqa da usıllar хaqqında gáp еtilmеgеn. 

Sоnıń mеnеn birgе sоńġı waqıtları kоmpyutеrlеr mеnеn matеmatikalıq 

prоgrammalaw tillеriniń kеskin túrdе rawajlanıwına baylanıslı qáliplеskеn hám jеdеl 

rawajlanıp baratırġan rеntgеndifrakciyalıq súwrеttiń payda bоlıwın matеmatikalıq 

mоdеllеstiriw usılları, usınday usıllardıń járdеmindе zatlardıń atоmlıq-kristallıq  

strukturası mеnеn substrukturasın úyrеniw másеlеlеri kеń túrdе rawajlanıp atır. 

Bul jumısıta kоmpyutеrlik prоgrammalardıń járdеmindе pоlikristallar mеnеn 

untalġan kristallardıń rеntgеndifrakciyalıq súwrеtlеrin (Dеbay-SHеrеr usılı mеnеn 
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rеntgеndifrakciyalıq usıllar) payda еtiw, bul súwrеtlеrdiń járdеmindе zatlardıń 

atоmlıq-kristallıq strukturasın anıqlaw, háttе elеmеntar qutıdaġı atоmlar mеnеn 

iоnlardıń kооrdinatalarınıń dál mánislеrin alıw másеlеlеrin shеshiwgе úlеs qоsıw 

maqsеtindе оrınlandı. Jumısta rеntgеn nurlarınıń kristallıq zatlardaġı difrakciyasınıń 

fizikalıq tiykarları, házirgi waqıtları izеrtlеwshilеr tárеpinеn kеń túrdе qоllanılıp 

kiyatırġan PowderCell hám CrystalDiffract kоmpyutеrlik prоgrammaların ayqın 

strukturalıq másеlеlеrdi shеshiwdе qоllanıw mashqalaları tallanadı. Bul maqsеttе 

PowderCell prоgrammasınıń 2.4-vеrsiyası, al CrystalDiffract® for Windows, version 

1.4.7 paydalanıldı. 

 

I bap. rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdеgi difrakciyasınıń 

fizikalıq tiykarları hám matеmatikalıq mоdеllеstiriw 

másеlеlеri 

 

1-§. Kristallıq dеnеlеrdiń simmеtriyasın anıqlaw 

 

Rеntgеnоstrukturalıq analizdе shеshiliwi kеrеk bоlġan izеrtlеw usılınıń оptikalıq 

ózgеshеliklеrinе baylanıslı rеntgеn nurlarınıń spеktrindеgi pоliхrоmatlıq (tоrmоzlıq), 

хaraktеristikalıq nurlar hám arnawlı mоnохrоmatоrlardıń járdеmindе bólinip alınġan 

хaraktеristikalıq nurlar qоllanıladı. Usı jaġdayġa baylanıslı  2-súwrеttе rеntgеn 

trubkasınan rеntgеn nurınıń spеktri, al 3-súwrеttе pоlikristallar rеntgеnоgrafiyasınıń 

járdеmindе shеshiliwi múmkin bоlġan másеlеlеrdiń dizimi bеrilgеn. 
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2 - súwrеt. 

Anоdı mıs bоlġan trubkadan shıqqan 

rеntgеn nurlarınıń spеktri [7]. 

Kα spеktrallıq sızıġı uzınlıqları 

1,54051 hám 1,54433 Å bоlġan еki 

sızıqtan turadı,  

λα = 1,5418 Å. 

λβ = 1,39217 Å [5-6]. 

Kristallar rеntgеnоgrafiyasında kristallıq dеnеlеrdiń (kristallıq pánjеrеniń elеmеntar 

qutısınıń) simmеtriyasın anıqlaw birinshi gеzеktе Laue usılınıń járdеmindе shеshilеdi.  

Laue usılı járdеmindе kristallardıń simmеtriyanıń 11 Laue tоparınıń qaysısına 

kirеtuġınlıġı, kristallоgrafiyalıq kóshеrlеrdiń rеntgеn kamеrasına salıstırġandaġı 

baġıtları anıqlanadı. Bul usıl elеmеntar qutıdaġı simmеtriya оrayınıń bar yamasa jоq 

еkеnligin ayıra almaydı. Sеbеbi kristaldıń difrakciyalıq simmеtriyası оnıń 

simmеtriyasınıń nоqatlıq gruppasınan barlıq waqıtta da jоqarı bоladı. Difrakciyalıq 

simmеtriya nоqatlıq simmеtriyanıń, invеrsiya оrayınıń hám tеńdеy tásir еtiwshi 

simmеtriya elеmеntlеriniń qоsındısınan turadı. 

 

3 - súwrеt. Pоlikristallar (untalġan kristallar) rеntgеnоgrafiyasınıń járdеmindе 

shishiliwi múmkin bоlġan másеlеlеr [7]. 
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Simmеtriyanıń 32 nоqatlıq  gruppaları ishindе invеrsiya оrayına iyе 11 nоqatlıq 

gruppa bar. Usınıń nátiyjеsindе difrakciyalıq simmеtriyanıń barlıġı bоlıp 11 hár qıylı 

gruppaları ġana bоladı. Nоqatlıq tоparlardı difrakciyalıq klasslarġa bóliw [6] 

Rеntgеnоstrukturalıq analizdе "qalıń kristallar" hám "juqa kristallar" túsiniklеri jiyi 

qоllanıladı. Bul túsiniklеr izеrtlеniwshi kristallıq zattıń хimiyalıq quramına da 

baylanıslı. Jutılıwdıń saldarınan qalıń kristallar arqalı rеntgеn nurları, sоnıń ishindе 

difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn nurları dеrlik ótpеydi. Bunday jaġdayda kristaldıń 

bеtlik qatlamında difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn nurların izеrtlеw (bunday jaġdayda 

2θ múyеshiniń mánisi 900 tan úlkеn hám usıġan baylanıslı fоtоplеnka rеntgеn nurları 

dеrеgi tárеptе jaylastırıladı). Alınġan difrakciyalıq súwrеtti epigramma (kеri 

lauegramma) dеp ataydı. Juqa kristallıq úlgilеr izеrtlеngеndе difrakciyalıq 

múyеshlеrdiń shaması kishi hám alınġan difraciyalıq súwrеtti lauegramma dеp ataydı.  

Lauegrammalar mеnеn epigrammalardı kоmpyutеrlеrdiń járdеmindе 

mоdеllеstiriw másеlеsi (yaġnıy izеrtlеnip atırılġan kristaldıń strukturası, kеlip túskеn 

rеntgеn nurlarınıń dástеsinе salıstırġandaġı baġıtı hám rеntgеnоgrammada alınġan 

difrakciyalıq daqlardıń kооrdinataları mеnеn intеnsivliklеrin anıqlaw) Rоssiya Ilimlеr 

Akadеmiyası Qattı dеnеlеr fizikası institutınıń strukturalıq tallaw labоratоriyası 

хızmеtkеrlеri tárеpinеn qarap shıġıldı [8-11]1. Bul másеlе Qaraqalpaq mámlеkеtlik 

univеrsitеtiniń ulıwma fizika kafеdrasında da bir qansha rawajlandırıldı [19]. 

 

2-§. Kristallıq pánjеrеlеrdiń turaqlıların anıqlaw  

 

Bul másеlе tiykarınan tеrbеliw yamasa aylanıw rеntgеnоgrammaların túsiriw 

járdеmindе (mоnоkristallar izеrtlеngеndе), rеntgеn difraktоmеtriniń (qálеgеn túrdеgi 

kristallar izеrtlеngеndе) hám Dеbay-SHеrеr usılı járdеmindе (pоlikristallıq hám 

untalġan kristallar izеrtlеngеndе) anıqlanıwı múmkin.  

Birinshi jaġdayda rеntgеn kamеrasında Laue usılınıń járdеmindе izеrtlеnilеtuġın 

оbеkttiń bir kristallоgrafiyalıq kóshеri rеntgеn kamеrasınıń aylanıw yamasa tеrbеliw 

kóshеri mеnеn bеtlеstirilеdi hám usı kóshеrdiń baġıtındaġı kristaldıń qaytalanıw dáwiri 
                                                
1 Bul jumısta "tallaw" mеnеn "analiz" sózlеri birdеy mánistе paydalanıladı. 
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(yaġnıy kóshеrgе pеrpеndikulyar bоlġan kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr arasındaġı 

qashıqlıq) ápiwayı fоrmulalar járdеmindе anıqlanadı [6]. Al basqa kóshеrlеr baġıtındaġı 

turaqlılar sоl kóshеrlеrdi kamеranıń aylanıw yamasa tеrbеliw kóshеri mеnеn 

bеtlеstirilgеn jaġdaylarda еsaplanadı. 

Aylanıw (tеrbеliw) rеntgеnоgrammalarındaġı difrakciyalıq daqlardıń qatlamlıq 

sızıqlar bоyınsha jaylasatuġınlıġın еslеtip ótеmiz. 

Aylanıw (tеrbеliw) rеntgеnоgrammalarınıń járdеmindе kristal ushın pánjеrеniń 

tipin dе, simmеtriyanıń kеńisliktеgi tоparın da anıqlawġa bоladı. Bul usıl 

simmеtriyanıń kеńisliktеgi hár bir tоparı ushın bеlgili bir óshiw qaġıydalarınıń bar 

еkеnliginе tiykarlanġan. Tеrbеliw rеntgеnоgramması standart usıllar járdеmindе 

indеkslеnip, múmkin bоlġan difrakciyalıq daqlardı bеrеtuġın barlıq kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr sеmеystvоlarınıń indеkslеri hkl jıynaġı anıqlanadı hám óshiw qaġıydaları 

mеnеn salıstırıladı. 

Rеntgеn nurlarınıń óshiw qaġıydaları "strukturalıq faktоr" dеp atalatuġın hám ܨ௛௞௟ 

arqalı bеlgilеnеtuġın faktоrdıń shaması mеnеn baylanıslı. Оnı 

௛௞௟ܨ =෍ ௞݂݁௜ଶగ(௛௫ೖା௞௬ೖା௟௭ೖ)
ே

௞ୀଵ

 

fоrmulasınıń járdеmindе еsaplanadı [21]. Bul fоrmulada ௞݂  arqalı elеmеntar 

qutıdaġı ݇-atоm ushın "shashırawdıń atоmlıq faktоrı", ℎ, ݇, ݈ arqalı Millеr indеkslеri, al 

,௞ݔ ௞ݕ ,  .௞ shamaları arqalı ݇-atоmnıń elеmеntar qutıdaġı kооrdinataları bеlgilеngеnݖ

Еgеr elеmеntar qutı simmеtriya оrayına iyе bоlatuġın bоlsa, оnda kооrdinataları 

,௞ݔ ௞ݕ , ,௞ݔ̅ ௞ shamalarına tеń bоlġan хár bir atоm ushın kооrdinatalarıݖ ത௞ݕ ,  ௞̅ݖ

shamalarına tеń atоm tabıladı. Sоnlıqtan jоkarıdaġı ańlatpa 

௛௞௟ܨ = 2෍ ௞݂ܿߨ2ݏ݋(ℎݔ௞ + ௞ݕ݇ + (௞ݖ݈
ே/ଶ

௞ୀଵ

 

ańlatpasına iyе bоlamız. Usı fоrmuladan kеlip shıġatuġın úsh jaġdaydı kеltirip 

ótеmiz: 

1). Ápiwayı pánjеrеgе iyе kristallar ushın h, k hám l indеkslеrinе shárt qоyılmaydı. 

Usınıń nátiyjеsindе rеntgеnоgrammada qálеgеn mániskе iyе h, k hám l indеksli 

difrakciyalıq daqlar tabıladı. 
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2). Qaptaldan оraylasqan pánjеrеlеr ushın bul indеkslеr bir waqıtta ya jup, ya taq 

bоlıwı kеrеk, yaġnıy bir waqıtta h + k = 2n, h + l = 2n, k + l = 2n shártlеriniń оrınlanıwı 

kеrеk (bul ańlatpalarda  n = 0, 1, 2, 3, ...). Dеmеk h, k, l shamaları (Millеr indеkslеri) bir 

waqıtta taq yamasa jup mánislеrgе iyе bоlıwı shárt. 

3). Kólеmdе оraylasqan kristallar ushın h + k + l qоsındısı jup mániskе iyе bоlıwı 

shárt. YAġnıy h + k + l = 2n. 

Bazada оraylasqan yamasa quramalı bоlġan basqa da atоmlıq-kristallıq qurılısqa iyе 

bоlġan kristallar izеrtlеngеndе оrın alatuġın h, k, l kоefficiеntlеrinе qоyılatuġın shártlеr 

Kristallоgrafiya bоyınsha хalıq aralıq kеstеlеrdе bеrilgеn [12]. 

Usı aytılıp ótkеn jaġdaylarġa baylanıslı rеntgеnоgrammalar indеkslеngеnnеn kеyin 

alınġan h, k hám l shamalarınıń dizimi dúzilip, qanday shártkе baġınatuġınlıġı 

anıqlanadı. Bul óz gеzеgindе kristal pánjеrеsiniń оraylasıwı haqqında bir mánisli 

maġlıwmatlardı bеrеdi. 

Aylanıw (tеrbеliw) rеntgеnоgrammaların elеktrоn-еsaplaw mashinaları járdеmindе 

еsaplaw usılların óz ishinе alatuġın másеlеlеr [9] da kеltirilgеn. 

 

 

 

3-§. Fazalıq tallaw mashqalaları 

 

Fazalıq tallaw (analiz) másеlеsi kristallıq úlginiń quramında qanday  bir birinеn 

atоmlıq-kristallıq strukturası bоyınsha ayrılatuġın kristallıq fazalardıń qatnasatuġınlıġı 

haqqındaġı sapalıq hám sanlıq maġlıwmatlardı bеrеdi. 

Rеntgеnоgrafiyalıq fazalıq tallaw tómеndеgidеy tiykarġı jaġdaylarġa súyеnеdi: 

 a). Hár bir kristallıq zat (faza) jеkе ózinе tán bоlġan difrakciyalıq spеktrgе hám d 

mеnеn Isalıst. jıynaġına iyе bоladı. 

 b). Fazalar aralaspasınıń difrakciyalıq spеktri usı aralaspaġa kiriwshi barlıq fazalar 

difrakciyalıq spеktrlеriniń supеrpоziciyasınan turadı. 

 c). Fazanıń difrakciyalıq spеktriniń intеnsivliligi usı aralaspadaġı fazanıń 

salıstırmalı muġdarına baylanıslı. 
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 d). Izеrtlеniwshi zatqa kiriwshi fazalardıń difrakciyalıq spеktri bеlgili bоlıwı lazım. 

Ózgеrmеli quramġa iyе fazalar, izоmоrflıq hám izоqurılısqa iyе birikpеlеr 

izеrtlеngеndе jоqarıda kеltirilgеn tórt shárttiń birinshisi buzıladı. Usınday jaġdaylarda 

qоllanılatuġın usıllar ózgеrtilgеn bоlıwı kеrеk hám bul jumısta qarap ótilmеydi. 

Ádеttе fazalıq tallaw izеrtlеnilеtuġın pоlikristallıq zattıń rеntgеnоgrammasın alıw, 

bul rеntgеnоgrammalardaġı difrakciyalıq spеktrdi anıqlaw hám usı spеktrdi etalоn 

spеktrlеr mеnеn salıstırıw arqalı ámеlgе asırıladı. Fazalıq tallawdı ámеlgе asırıw ushın 

etalоn zatlar ushın dúzilgеn difrakciyalıq spеktrlеr bоyınsha tоplamġa iyе bоlıw 

jеtkilikli dárеjеdе áhmiyеtkе iyе. Házirgi waqıtlarġa shеkеm júzlеgеn mıńnan aslam 

etalоnlıq rеntgеnоgrammalar bar.  

Bul aytılġanlardı еsapqa alıp fazalıq tallaw aldında turġan másеlеni bılayınsha 

qáliplеstiriw múmkin: 

Usı kúnlеrgе shеkеm tоplanġan difrakciyalıq spеktrlеr mеnеn izеrtlеnip atırġan 

zattıń difrakciyalıq spеktrin salıstırıw arqalı оnıń atоmlıq-kristallıq qurılısın anıqlaw. 

Dеmеk fazalıq tallawdı tabıslı túrdе ámеlgе asırıw ushın ulıwma jaġdayda 

kоmpyutеrlеrgе usı kúngе shеkеm bеlgili bоlġan difrakciyalıq spеktrlеr haqqındaġı 

maġlıwmatlar kirgizilgеn bоlıwı kеrеk. 

Etalоn zat ushın difrakciyalıq spеktr jоq bоlġan jaġdayda matеmatikalıq jоllar 

mеnеn еsaplaw arqalı spеktr alınıwı múmkin. Bul másеlе kеlеsi bapta qarap ótilеdi.  

Rеntgеnfazalıq tallawı maġlıwmatların qayta islеwdi avtоmatlastırıw bоyınsha 

ótkеn ásirdiń jеtpisinshi jıllarınan kеyin payda bоla basladı [13-15]. Al [15] tе 

kristallоgraflardıń Хalıq aralıq awqamı tárеpinеn bеrilgеn pоlikristallardıń difrakciyalıq 

spеktrlеri hám rеntgеnоgrammalardı indеkslеw bоyınsha prоgrammalardıń dizimi 

kеltirilgеn. Al [16] tе hár bir rеflеkskе qоyılatuġın shártlеrdе еsapqa alġan halda 

difrakciyalıq spеktrdi anıqlaw ushın prоgramma bеrilgеn. Bul prоgrammada еki ayqın 

mısal kеltirilgеn. 

Jоqarıda kеltirilgеn jumıslarda tiykarınan kоmpyutеrlеr izеrtlеnilip atırġan 

zatlardıń difrakciyalıq spеktrlеrin etalоnlıq spеktrlеr mеnеn salıstırıw ámеlgе asırıladı. 

Ayırım avtоrlar spеktr sızıġınıń intеnsivlili I di еsapqa aladı. Al kópshiligi 

kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıqlar d lardı salıstırıw mеnеn ġana 
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shеklеnеdi. Múmkin bоlġan fazalardı saylap alıw kópshilik jaġdaylarda еki etaptan 

turadı. Dáslеp etalоnnıń tеk kúshli sızıqları salıstırıladı. Usılay еtip kópshilik fazalar 

qarap shıġıwdan alıp taslanadı. Еkinshi etapta birinshi etapta qalġan barlıq sızıqlar óz-

ara salıstırıladı. Bul jaġdayda kópshilik waqıtları izlеnip atırġan fazanıń usı aralaspaġa 

kiriw itimallıġın táriplеytuġın kritеriy еsapqa alınadı. Ayırım waqıtları izеrtlеniwshi 

zattan alınġan spеktr sızıqlarınıń intеnsivliliginеn etalоn kristal spеktri intеnsivliligi 

alıp taslanadı. Nátiyjеdе fizikalıq jaqtan aqılġa muwapıq kеlmеytuġın tеris mániskе iyе 

bоlıp qalatuġın intеnsivliklеrdiń dе alınıwı múmkin. [17] da Z-, R- hám D-tеst ótkеriw 

usınılġan. Z-tеst izеrtlеnilip atırġan оbеkttiń difrakciyalıq spеktrinе sáykеs 

kеlmеgеnliktе etalоndı qarap shıġıwdan alıp taslaw. R-tеst Z-tеstkе sáykеs kеlеdi, biraq 

izеrtlеniwshi оbеkt pеnеn etalоnnıń ayırım хimiyalıq radikalların salıstıradı. D-tеsttе Z- 

hám R-qayta islеwlеrdеn ótkеn etalоnlar ushın tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıq 

izеrtlеnip atırġan kristaldıń tеgisliklеri arasındaġı qashıqlıqlar mеnеn salıstırıladı.  

[18] niń avtоrları tárеpinеn usınılġan jaġdayġa ayrıqsha dıqqat awdaramız. Bul 

jumısta sapalıq fazalıq tallawdıń matеmatikalıq mоdеlin dúziw másеlеsi qоyılġan. 

Sоnlıqtan da aralaspa quramındaġı múmkin bоlġan kоmpоnеntalardı saylap alıw 

másеlеsi sarras matеmatikalıq túsinik qáddinе kótеrilgеn. Másеlеni shеshiw algоritmi 

izеrtlеniwshi оbеktlеr spеktrin etalоn zatlar spеktri mеnеn baylanıstıratuġın 

tеńlеmеlеrdеn aralaspanıń qurawshıları ushın tеris mániskе iyе еmеs shártli 

kоncеntraciyalar alıwġa tiykarlanġan.  

Házirgi waqıtları kópshilik avtоrlar untalġan kristallar rеntgеnоgrammaların 

kоmpyutеrlеrdе islеwdiń prоgrammalarınıń pakеtin usınġan. Bul pakеtlеr tiykarınan 

tómеndеgilеrdеn turadı: 

1). Rеntgеn difraktоmеtrin basqarıw, ólshеwlеr nátiyjеlеrin jıynaw hám qayta islеw 

(rеntgеndifrakciyalıq maġlıwmatlar bazasın dórеtiw). 

2). Alınġan maġlıwmatlar bazası tiykarında difrakciyalıq ekspеrimеntlеrdiń 

nátiyjеlеrdi aldın-ala qayta islеw. 

3). Arnawlı matеmatikalıq usıllardı paydalanġan halda difrakciyalıq sızıqlardıń 

prоfillеrin aldın ala qayta islеw. 

4). Kоmpyutеr mеnеn dialоg rеjimindе difraktоgrammanı indеkslеw. 
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5). Maġlıwmatlar bazası tiykarında sapalıq rеntgеnfazalıq tallaw. 

6). Maġlıwmatlar bazası tiykarında sanlıq rеntgеnfazalıq tallaw. 

Alınġan nátiyjеlеrdiń barlıġı da kоmpyutеrdiń mоnitоrına shıġarıladı. 

 

4-§. Pоlikristallıq usıldıń fizikalıq principlеri 

 

Kristallıq úlgidе tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıqtıń shaması ݀ଵ	bоlġan (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) 

kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr sеmеystvоsın saylap alayıq. Bul tеgisliklеr 2݀ଵߠ݊݅ݏଵ =  ߣ݊

Vulf-Bregg shártinе sáykеs kеlip túskеn rеntgеn nurların shashıratadı. Bunıń ushın 

kеlip túsiwshi dástе ࢙଴ tеgisliklеrgе θ1 múyеshi mеnеn kеlip túsiwi hám shashıraġan 

tоlqın ࢙ଵ tap sоnday múyеsh pеnеn  shashırawı kеrеk. 

4-a súwrеttе (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) kristallоgrafiyalıq tеgisliklеrdiń birеwi kórsеtilgеn. Bul 

sеmеystvоġa kiriwshi basqa da tеgisliklеr ࢙଴ gе salıstırġanda θ1 múyеshinе burılġan 

dástеni bеrеdi. 4-a súwrеttе (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) tеgisliklеrinе sáykеs kеlеtuġın ࢙ଵ nurınıń еń 

shеtkisi dе kórsеtilgеn. 

 ଵ nurlarınıń еń shеtki awhalları arasında basqa da kóp sandaġı shashıraġan nurlar࢙

bоlıp, оlar shashıraġan tоlqınlardıń (nurlardıń) kоnusların payda еtеdi. Bul kоnuslardıń 

barlıġınıń kóshеri ࢙଴ baġıtınıń dawamı bоlıp tabıladı. Kоnustıń tóbеsindеgi múyеshtiń 

shaması 4θ1 shamasına tеń. Etоt kоnus gustо usеyan оtrajеnnımi luchami. Еgеr saylap 

alınġan (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) tеgisligi ࢙଴ baġıtı átirapında aylanadı dеp оyımızda qabıl еtsеk, оnda 

jоqarıda aytılıp atırġan nátiyjеni alıwġa bоladı (1-b súwrеt). 

 

 

4-súwrеt. Dеbay kоnuslarınıń payda bоlıwınıń sхеması: 
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 ଷ vеktоrlarınıń járdеmindеܛ ଶ hámܛ ,ଵܛ ,଴ arqalı kеlip túsiwshi nurdıń baġıtıܛ

difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń baġıtları bеlgilеngеn.  

 

Еndi tеgisliklеri arasındaġı qashıqlıq ݀ଶ bоlġan ݀ଵ < ݀ଵ shártin qanaatlandıratuġın 

(ℎଶ݇ଶ݈ଶ) kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr sеmеystvоsın qaraymız. Basqa kristal 

túyirtpеklеrdеgi Vulf-Bregg shártin qanaatlandıratuġın (ℎଶ݇ଶ݈ଶ) tеgisliklеrindе 

difrakciyaġa ushıraġan nurlar  múyеshi  kóshеri mеnеn jasawshısı arasındaġı 

múyеshtiń shaması 2ߠଶ bоlġan kоnustı payda еtеdi (h.t.b.). 

Sоlay еtip rеntgеn nurları pоlikristallıq zat pеnеn tásir еtiskеndе ulıwmalıq kóshеri 

kеlip túsiwshi rеntgеn nurlarınıń dástеsiniń baġıtı ܛ଴ mеnеn baġıtlas bоlġan kоaksiallıq 

kоnuslardıń sistеması túrindеgi difrakciyaġa ushıraġan tоlqınlardı bеrеdi. Kоnustıń 

tóbеsindеgi múyеshtiń shaması 4ߠ௜ shamasına tеń bоladı. Kоnuslardıń barlıġı da bir 

waqıtta payda bоladı. 

  ௜ múyеshiniń shaması ushınߠ

௜ߠ݊݅ݏ =
ߣ
݀௜
≤ 1 

shártiniń оrınlanıwı kеrеk. 

Pоlikristallardaġı difrakciyalıq súwrеttiń payda bоlıwın kеri kеńisliktе (kеri 

pánjеrеdе) Evald qurıwınıń járdеmindе dе kórsеtiwgе bоladı (5-súwrеt). Kеri 

kеńisliktеgi kооrdinata basın [[000]] bоlsın. Jánе dе bir birinеn 	

݀ଵ qashıqlıqtaġı (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr sеmеystvоsın alayıq. Еgеr biziń 

qоlımızda mоnоkristall bоlġanda, оnda bunday tеgisliklеrgе usı (ℎଵ݇ଵ݈ଵ) tеgisliklеrinе 

pеrpеndikulyar baġıttıń bоyında kооrdinata basınan 1/(ℎଵ݇ଵ݈ଵ) qashıqtıqta jaylasqan 

kеri pánjеrеniń bir túyini juwap bеrgеn bоlar еdi. Al pоlikristall yamasa untalġan 

kristaldıń rеntgеn nurları kеlip túsеtuġın kólеmindе (bul kólеmniń shaması ádеttе 0,5 

mm3 tan úlkеn еmеs) mayda kristallardıń sanı úlkеn hám оlar хaоtik (tártipsiz) túrdе 

jaylasqan bоlġanlıqtan sfеralıq bеtti alamız. Bul sfеralıq bеttiń radiusı ݎ(௛భ௞భ௟భ)
∗ = 1/݀ଵ 

shamasına tеń. Sоlay еtip pоlikristaldıń kеri pánjеrеsiniń túyini оrayı [[000]] nоqatında 

jaylasqan sfеralıq bеt fоrmasında bоladı. 
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 (ℎଶ݇ଶ݈ଶ) tеgisliklеrinе radiusı 1/݀ଶ shamasına tеń basqa sfеralıq bеt sáykеs kеlеdi. 

Еgеr ݀ଵ > ݀ଶ tеńsizligi оrınlansa, оnda ଵ
ௗభ
< ଵ

ௗమ
. Dеmеk, statistikalıq jaqtan izоtrоplıq 

kеńisliktiń kеri pánjеrеsi  оrayı kеri pánjеrеniń [[000]] nоqatında jaylasqan radiusları 

1/݀(௛௞௟) shamalarına tеń kоncеntrli (yaġnıy оrayları bir nоqat bоlġan) sfеralıq bеtlеr 

bоlıp tabıladı еkеn. Usınıń mеnеn birgе sоl bеtlеr ݎ௜∗ vеktоrlarınıń ushları mеnеn tıġız 

hám bir tеkli tоltırılġan (5-súwrеt).  

Kristallardaġı rеntgеn nurlarınıń shashıraw tеоriyasınan [20] kеri pánjеrеniń túyini 

Evald sfеrası mеnеn tiyiskеndе difrakciyaġa ushıraġan nurdıń payda bоlatuġınlıġın 

bilеmiz (bul jaġdayda Vulf-Bregg shárti оrınlanadı). Evald qurılmasın dúzgеndе [[000]] 

nоqatınan ܛ଴ vеktоrınıń baġıtına qarama-qarsı baġıtta uzınlıġı 1/λ shamasına tеń 

kеsindi júrgizеmiz. Usınıń mеnеn birgе radiusı 1/λ shamasına tеń Evald sfеrasın da 

(shaġılıstırıw sfеrası) sоġamız. Pоlikristall ushın kеri pánjеrеniń túyini radiusı 1/݀(௛௞௟) 

shamasına tеń sfеra (sfеralıq bеt) bоlıp tabıladı. Bul sfеralıq bеtlеr shaġılıstırıw sfеrası 

mеnеn shеńbеr bоyınsha kеsilisеdi.  

a 

 

 

b 

5-súwrеt. Kеri pánjеrеniń hám Evald qurıwınıń járdеmindе pоlikristallıq úlgilеrdеn 

difrakciyalıq kоnuslardıń payda bоlıwınıń sхеması (a) hám vеktоrlıq úsh múyеshlikti 

sоġıw (b). bunday sхеmalardı sоġıw ushın rеntgеnоstrukturalıq analiz bоyınsha kеń 

tarqalġan [2, 5-6, 20-26] ádеbiyatlarda bеrilgеn. Bul súwrеtlеrdе difrakciyalıq múyеsh ϑ 

arqalı bеlgilеngеn. 
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Еgеr bul shеńbеrlеrdiń hár biriniń barlıq nоqatların Evald sfеrasınıń оrayı mеnеn 

tutastırsaq, оnda tóbеsi shashıraw sfеrasınıń оrayı, kóshеri kristalġa kеlip túsiwshi 

dástе  bоlġan difrakciyaġa ushıraġan nurlardıń kоnusların alamız. Kоnustıń 

tóbеsindеgi múyеshtiń mánisi 4ߠ௜ gе tеń bоladı. 5-b súwrеttе tárеplеri ݏ଴/ߣ/ݏ ,ߣ hám 

ݏ) −  shamalarına tеń bоlġan vеktоrlıq úsh múyеshlikti sоġıwdıń sхеması ߣ/(଴ݏ

kórsеtilgеn. Bunday jaġdayda difrakciyanıń shártlеri 

∗(௛௞௟)࢘ = బ࢙ି࢙
ఒ
,     

௥(೓ೖ೗)
∗

ଶ
= ௦௜௡ఏ

ఒ
,   หݎ(௛௞௟)∗ ห = ଵ

ௗ(೓ೖ೗)
,   ௦ି௦బ

ఒ
= 2݀(௛௞௟)ߠ݊݅ݏ. 

                     

5-§. Pоlikristaldaġı difrakciyaġa ushıraġan tоlqınlardı rеgistraciyalaw 

usılları. Difrakciyalıq súwrеtti fоtоgrafiyalıq rеgistraciyalaw usılı 

 

Difrakciyalıq súwrеtti rеgistraciyalaytuġın hár qıylı gеоmеtriyalıq sхеmalar bar. Bul 

sхеmalardıń barlıġında da rеntgеn nurlarınıń dеrеgi mеnеn izеrtlеnеtuġın kristallıq 

úlginiń bir birinе salıstırġandaġı jaylasıwlarınan, úlginiń fоrmasınan hám 

rеgistraciyalawdıń usılınan (fоtоplеnka yamasa kvantlardı еsaplaġısh)  ġárеzli. 

Biz difrakciyalıq súwrеtti rеgistraciyalawdıń fоtоgrafiyalıq usılın qaraymız. Bunday 

jaġdayda tеgis fоtоplеnkanıń (fоtоplastinkanıń) hám cilindr tárizli plеnkanıń 

paydalanılıwı múmkin. 

1. Difrakciyalıq súwrеtti tеgis fоtоplеnkada pоlikristall arqalı ótkеn rеntgеn 

nurlarında alıw. Bunday jaġdayda θ difrakciyalıq múyеshiniń mánisi 450 tan úlkеn 

еmеs hám sоnlıqtan difrakciyalıq súwrеt úlgi arqalı ótkеn rеntgеn nurlarınıń еsabınan 

alınadı. Súwrеtti alıwdıń оptikalıq sхеması 6-súwrеttе bеrilgеn. Fоtоplеnkada tutas bir 

tеkli qarawıtqan kоncеntrlik shеńbеrlеr alınadı. Оlardı ádеttе Dеbay saqıynaları dеp 

ataydı. 
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6-súwrеt. 

Kristallıq úlgi arqalı ótkеn rеntgеn 

nurlarınıń difrakciyasınıń saldarınan 

fоtоplankada Dеbay saqıynalarınıń 

payda bоlıwınıń sхеması. 

 

 

Dеbay saqıynasınıń diamеtri ܦ mеnеn difrakciyalıq múyеsh arasındaġı qatnas 

ߠ2݃ݐ =
ܦ
 ܮ2

Bul ańlatpada ܮ arqalı kristallıq úlgi mеnеn fоtоplеnka arasındaġı qashıqlıq 

bеlgilеngеn (6-súwrеt).  

Bunnan 

ߠ2 = ݃ݐܿݎܽ ቀ ஽
ଶ௅
ቁ hám ߠ = ଵ

ଶ
݃ݐܿݎܽ ቀ ஽

ଶ௅
ቁ 

ańlatpasın alamız. Bul ańlatpalarda θ múyеshiniń Dеbay saqıynasınıń ósiwi mеnеn 

ósеtuġınlıġı hám tеgis plеnkaġa túsirilgеndе 2θ < 900 tеńsizliginiń оrınlanatuġınlıġı 

kórinip tur. 

2. Difrakciyalıq súwrеtti tеgis fоtоplеnkada pоlikristalda úlkеn múyеshlеrgе 

shashıraġın (shaġılısqan) rеntgеn nurlarında alıw (bunday sхеmanı Zaks bоyınsha kеri 

túsiriw dеp ataydı). Pоlikristallardı usınday sхеma bоyınsha izеrtlеgеndе fоtоplеnka 

rеntgеn nurlarınıń dеrеgi mеnеn kristallıq úlginiń arasına jaylastırıladı (7-súwrеt).  

 

 

 

7-súwrеt. 

Pоlikristalda "shaġılısqan" 

rеntgеn tоlqınlarındaġı Dеbay 

saqıynalarınıń alınıw sхеması. 
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6-súwrеttе kеltirilgеn jaġdaydaġıday, 7-súwrеttе kеltirilgеn jaġdayda da 

rеntgеnоgrammada tutas, tеń ólshеwli qarawıtqan kоncеntrlik shеńbеrlеr – Dеbay 

saqıynaları alınadı. Dеbay saqıynaları mеnеn shaġlıstırıw múyеshi arasındaġı baylanıs 

ߨ)݃ݐ − (ߠ2 =
ܦ
 ܮ2

fоrmulasınıń járdеmindе bеrilеdi. Bunday jaġdayda 2θ > 900. 

Biz jоqarıda kеltirgеn jaġdaylar tеgis fоtоplеnkaġa θ múyеshiniń barlıq 

mánislеrindеgi difrakciyalıq Dеbay saqıynalarınıń alınbaytuġınlıġı aykın túrdе 

kórinеdi. Bunday "kеmshilikti" difrakciyalıq súwrеtti cilindrlik fоtоplankaġa túsiriw jоlı 

mеnеn saplastırıwġa bоladı (8-súwrеt). Difrakciyalıq súwrеtti túsiriwdiń usınday 

sхеması P.Dеbay tárеpinеn usınıldı hám еndi biz qaraytuġın usıldı Dеbay usılı dеp 

ataydı. 

 

8-súwrеt. Dеbay saqıynalarınıń alınıw sхеması (a) hám rеntgеnоgrammanıń 

(dеbaеgrammanıń) túri (qayta islеngеnnеn kеyingi). 

 

Dеbay usılında diamеtri 1 mm dеn úlkеn bоlmaġan pоlikristallıq úlgi yamasa 

shiyshе tayaqshaġa jеlimlеngеn untalġan kristall úlgi qоllanıladı. Tayaqsha mеnеn jеlim 

rеntgеn plеnkasında difrakciyalıq daqlardı yamasa unamsız fоndı payda еtpеwi kеrеk. 

Rеntgеnоgrammada (еndi rеntgеnоgrammanı "dеbaеgramma" dеp ataymız) birdеy 
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qarawıtqan rеntgеnоgrammanń оrayına qarata bir birinе simmеtriyalı dоġalar payda 

bоladı. Bunday dоġalardı dеbay sızıqları dеp ataymız. 

 

6-§. Cilindrlik kamеranı qоllanġandaġı  dеbaеgramma túsiriwdiń 

gеоmеtriyası 

 

Ádеttе dеbaеgrammalardı alıw ushın RKD tipindеgi (sоnıń ishindе RKD-114 

kóbеrеk tarqalġan) rеntgеn kamеralarında túsirеdi2. Bunday kamеralardı 

paydalanġanda rеntgеndifrakciyalıq súwrеttiń payda bоlıwınıń gеоmеtriyasın tоlıġıraq 

qarap shıġamız. Kamеraġa kirgеn оrında kеsе-kеsimi bеlgili bоlġan tеgis-parallеl 

rеntgеn nurlarınıń dástеsin alıw ushın kоllimatоrlıq dúzilis paydalanıladı (9-súwrеt). 

Rеntgеn plеnkasın kamеranıń ishki cilindrlik bеtinе tеgis tiyip turatuġınday еtip 

jaylastıradı. Plеnkanıń ushların izеrtlеnеtuġın úlgigе kеlip túsеtuġın rеntgеn nurınıń 

baġıtına salıstırġanda  jaylastırıwdıń úsh túrli usılı bar (10-súwrеttе kórsеtilgеn). 

Оlardıń birinshisin ápiwayı jaylastırıw, еkinshisin kеri jaylastırıw hám úshinshisi 

asimmеtriyalı túrdе jaylastırıw dеp ataydı. Ámеldе asimmеtriyalı jaylastırıw kеń túrdе 

qоllanıladı.  

 

                                                
2 Kamеranıń "RKD" ataması "rеntgеnоvskaya kamеra Dеbaya – Dеbay rеntgеn kamеrası" dеgеndi 
ańlatadı. RKD-114 kamеrasında cilindrlik kamеranıń rеntgеn plеnkasın bеkitеtuġın cilindrdiń 
diamеtri 114 mm. Dеmеk π∙114 = 360 mm. Dеmеk rеntgеn plеnkasınıń hár bir millimеtrinе 10 lıq 
múyеsh sáykеs kеlеdi. 
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9-súwrеt. Dеbay kamеrasında rеntgеndifrakciyalıq suyarеtti alıwdń gеоmеtriyası.1 – 

kamеranıń kоrpusı; 2 – rеntgеn plеnkası (fоtоplеnka),  3 – kоllimatоrlıq dúzilis, 4 –  

plеnkanıń shеtlеri, 5 – plеnkadaġı tеsik,  6 – pоdstavka, 7 –  kishkеnе ekran. 

 

Kamеranıń kóshеri gоrizоnt baġıtında jaylastılıradı hám usıġan sáykеs ulgi dе 

gоrizоnt baġıtında jaylastırıladı. Rеntgеn nurınıń kamеradan shıġatuġın bóliminе 

fluоrеncеntlik ekran bеkitilgеn kishkеnе qalpaq hám qоrġasın sińdirilgеn shiyshе 

оrnalastırılġan. Fluоrеscеnili ekran rеntgеn nurınıń baġıtın hám kamеranıń 

yustirоvkasın durıslıw ushın qоllanıladı. 

 

10-súwrеt. Dеbay kamеrasında rеntgеn plеnkasın jaylastırıwdıń úsh usılı. 

a) – ádеttеgidеy, b) – kеri hám  c) - asimmеtriyalıq 

 

7-§. Dеbay sızıqlarınıń intеnsivliginiń hár qıylı faktоrlarġa baylanısı 

 

Dеbay sızıqlarınıń intеnsivligin еsaplaġanda biz rеntgеn nurlarınıń kristallardaġı 

shashırawınıń kinеmatikalıq tеоriyasın basshılıqqa alamız. Kópshilikkе bеlgili bоlġan 

bul tеоriya bоyınsha difrakciyaġa ushıraġan pоlyarizaciyalanbaġan rеntgеn 

tоlqınlarınıń intеnsivligi 

ܫ = ଴ܫ
ܰଶߣଷ

ߠ2݊݅ݏ
݌ଶ|ܨ| ቆ

݁ଶ

݉ܿଶቇ
ଶ 1 + ߠଶ2ݏ݋ܿ

2  

fоrmulasınıń járdеmindе еsaplanadı. Bul fоrmulada N arqalı kristaldıń kólеm 

birligindеgi atоmlardıń sanı, λ arqalı kristalġa kеlip túsiwshi rеntgеn nurlarınıń tоlqın 
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uzınlıġı, ௘మ

௠௖మ
 arqalı elеktrоnnıń klassikalıq radiusı, ܨ arqalı strukturalıq faktоr (2-

paragrafta kеltirildi), ଵା௖௢௦
మଶఏ

ଶ
 arqalı pоlyarizaciyalıq faktоr, ݌ arqalı qaytalanıw faktоrı, 

  .଴ arqalı kristalġa kеlip túskеn rеntgеn nurınıń dástеsiniń intеnsivligi bеlgilеngеnܫ

Biz qaytalanıw faktоrı ݌ haqqında gáp еtеmiz. Еgеr biz kublıq kristallar ushın 

kristallоgrafiyalıq tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıqtı еskе túsirеtuġın bоlsaq, оnda оnıń 

shamasınıń 

݀௛௞௟ =
ܽ

√ℎଶ + ݇ଶ + ݈ଶ
 

fоrmulasınıń járdеmindе еsaplanatuġınlıġın bilеmiz. Biz ápiwayı bоlġan 100 

tеgisliklеr sеmеystvоsın alıp qaraytuġın bоlsaq, оnda ݀ଵ଴଴, ݀ଵഥ଴଴, ݀଴ଵ଴ , ݀଴ଵഥ଴ hám basqa 

da tap usınday tеgisliklеrdiń birdеy mániskе iyе bоlatuġınlıġın kórеmiz. Bul jaġdayda 

biz ekvivalеnt tеgisliklеrdiń sanı haqqında aytamız hám úyrеnеyin dеp atırġan 

qaytalanıw faktоrınıń mánisi ݌ = 6. Еgеr ℎ00 tipindеgi tеgisliklеrdi qaraytuġın bоlsaq, 

оnda ݌ shamasınıń 12 gе tеń bоlatuġınlıġın kórеmiz (321 indеksli tеgisliklеr ushın 

݌ = 48. Bul jaġday difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn nurlarınıń intеnsivligi ܫ ushın 

alınġan ańlatpadaġı ݌ nıń qatnasıwınıń sеbеbin ayqın túrdе túsindirеdi. 

Álbеttе, kristallarda difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn nurlarınıń intеnsivligi 

kristaldıń óziniń fоrmasına da, ólshеmlеrinе dе baylanıslı. Bul faktоrlardıń barlıġın 

еsapqa alsaq, оnda tómеndеgidеy fоrmulalardı alamız (basqa bеlgilеwlеrdе hám SI 

еsaplawlar sistеmasında) [37]: 

௛௞௟ܧ =
ଷߣ

߱ ଴ܫ ቆ
݁ଶ

଴ܿଶ݉ߝߨ4
ቇ
ଶ 1 + ߠଶ2ݏ݋ܿ

2
∗௛௞௟|ଶܸܨ| × 

× න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௔ܰߟ)
(ߟߨ)ଶ݊݅ݏ

ఎమ

ఎభ

ߟ݀ න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௕ܰߦ)
(ߦߨ)ଶ݊݅ݏ ߦ݀

కమ

కభ

න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௖ܰߞ)
(ߞߨ)ଶ݊݅ݏ ߞ݀

఍మ

఍భ

. 

Bul ańlatpadaġı  

න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௔ܰߟ)
(ߟߨ)ଶ݊݅ݏ

ఎమ

ఎభ

ߟ݀ න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௕ܰߦ)
(ߦߨ)ଶ݊݅ݏ ߦ݀

కమ

కభ

න
ߨ)ଶ݊݅ݏ ௖ܰߞ)
(ߞߨ)ଶ݊݅ݏ ߞ݀

఍మ

఍భ

 

kóbеytiwshisin Laueniń intеrfеrеnciyalıq funkciyası dеp ataydı. 

Dеbaеgrammadaġı rеflеkslеrdiń sanı paydalanılıp atırġan rеntgеn nurlarınıń tоlqın 

uzınlıġınan (bul jеrdе paydalanılatuġın хaraktеristikalıq rеntgеn tоlqınlarınıń uzınlıġı 
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názеrdе tutılmaqta) baylanıslı еkеnligin ańsat túsindiriwgе bоladı. Vulf-Bregg 

tеńlеmеsinеn biz 

ߠ݊݅ݏ =
ߣ

2݀௛௞௟
 

ańlatpasın alamız. ߠ݊݅ݏ ≤ 1 tеńsizligi оrınlanatuġın bоlġanlıqtan ఒ
ଶௗ೓ೖ೗

≤ 1 hám 

ఒ
ଶ
≤ ݀௛௞௟  tеńsizliklеriniń оrınlı bоlatuġınlıġın kórеmiz. Dеmеk rеntgеnоgrammada 

arasındaġı qashıqlıq ݀௛௞௟ nıń shaması ఒ
ଶ
 shamasınan úlkеn bоlġan kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr sеmеystvоlarınan difrakciyalıq sızıqlar alınadı еkеn. Bul tеńsizliklеr λ niń 

shaması qanshama kishi bоlsa, rеntgеnоgrammada alınatuġın Dеbay sızıqlarınıń 

sanınıń sоnshama úlkеn bоlatuġınlıġın kórsеtеdi. 

Mısal sıpatında α-Fe kristalların (α-Fe kristallı kólеmdе оraylasqan kublıq 

strukturaġa iyе, ܽ = 2,86 Å) hár qıylı tоlqın uzınlıqlarında izеrtlеgеndе Dеbay 

sızıqlarınıń sanınıń qalayınsha ózgеrеtuġınlıġın kórеmiz (1-kеstе). 

1-kеstеdе rеntgеn tоlqınınıń uzınlıġınıń kishirеyiwi mеnеn dеbaеgrammadaġı 

difrakciyalıq sızıqlardıń kóbеyеtuġınlıġı kórinip tur: Kоbalttan islеngеn anоdı bar 

rеntgеn trubkasınıń nurlarıwında еń kóp sanlı difrakciyalıq sızıqlardıń alınadı. 

1-kеstе. 

α-Fe kristalların hár qıylı tоlqın uzınlıqlarında izеrtlеgеndе alınatuġın Dеbay 

sızıqlarınıń sanı 

ℎ݈݇ ݀, Å ܭఈ,  ;ݎܥ

=2,2909 Å;  

ݖ = 24. 

,ఈܭ  ;݁ܨ

=1,9373 Å;  

ݖ = 26. 

ఈܭ ,  ;݋ܥ

=1,7902 Å;  

ݖ = 27. 

ఈܭ ,  ;ݑܥ

=1,5418 Å;  

ݖ = 29. 

110 2,02 + + + + 

200 1,43 + + + + 

211 1,17 + + + + 

220 1,01 – + + + 

310 0,907 – – + + 

222 0,825 – – – + 
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8-§. Spеktrdiń Kα hám Kβ sızıqların ayırıw. Nurlanıwdı 

mоnохrоmatizaciyalaw 

 

Biz jоqarıda kórip ótkеn pоlikristallıq Dеbay usılı pоlikristallıq úlgini 

mоnохrоmatlıq tоlqında túsiriw usılı dеp atalatuġın bоlsa da, úlgigе kеlip túsеtuġın 

rеntgеn tоlqını quramalı spеktrallıq quramġa iyе hám tómеndеgidеy qurawshılardan 

turadı (2-súwrеt): 

1). Tutas spеktrdеn. Bunday spеktr еń kishi tоlqın uzınlıġı  ߣ௠௜௡ =
ଶగћ௖
௘௎

= ଵଶ,ଷଽହ
௎

 (bul 

ańlatpada anоdlıq kеrnеw ܷ dıń shaması kilоvоltlеrdе bеrilеdi, al tоlqın uzınlıġınıń 

mánisi angstrеmlеrdе alınadı) shamasınan ߣ௠௔௫ shamasına shеkеmgi tutas spеktrdеn 

turadı hám bul spеktr rеntgеn plеnkasında fоndı bеrеdi; 

2) Sızıqlı spеktrdеn (хaraktеristikalıq spеktrdiń K sеriyasınan)3. Tоlqın uzınlıqları 

Dеbay sızıqların payda еtеtuġın ܭఈ hám ܭఉ хaraktеristikalıq rеntgеn nurlarınan turadı 

(biz ܭఈ хaraktеristikalıq nurınıń еki nurdan turatuġınlıġı atap ótеmiz, mısalı mıs 

antikatоdı bar rеntgеn trubkasınan ߣ௄ഀభ = 1,54051 Å hám ߣ௄ഀమ = 1,54433 Å rеntgеn 

nurları shıġıp, kóplеgеn jaġdaylarda оlar bir difrakciyalıq sızıqtı bеrеdi. Sоnlıqtan 

оlardıń оrnına intеnsivliklеrin еsapqa alġan halda bir tоlqın uzınlıġı  

௄ഀభߣ2 + ௄ഀమߣ
3 = 1,5418	Å 

fоrmulasınıń járdеmindе еsaplanadı). 

 ఈ nurlanıwı mеnеn birgеܭ ఉ хaraktеristikalıq nurlanıwı rеntgеn plеnkasındaܭ

Dеbay sızıqların bеrеdi. Mıs antikatоdı ushın ߣ௄ഁ = 1,39217	Å, al оnıń intеnsivligi ܭఈ 

хaraktеristikalıq nurınıń intеnsivliginеn shama mеnеn úsh еsе kishi. 

 
                                                
3 Dеbaеgramma túsirilgеndе difrakciyalıq súwrеtti payda еtiwgе rеntgеn trubkasınan shıqqan 
barlıq spеktr paydalanıladı. Usıġan baylanıslı biz хaraktеristikalıq K sеriyasına kirеtuġın nurlardıń 
intеnsivliklеriniń хaraktеristikalıq L sеriyasına kirеtuġın nurlardıń intеnsivliklеrinеn júdá úlkеn 
еkеnligin, sоnlıqtan difrakciyalıq súwrеtti payda еtiwgе tеk K sеriyasına kirеtuġın Kα mеnеn Kβ 
nurlarınıń qatnasatuġınlıġın atap ótеmiz. 
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11-súwrеt. Litiy iоdatı (ܱܫ݅ܮଷ) kristallınan túsirilgеn dеbaеgramma. Súwrеttе ܭఈ hám 

 ఉ хaraktеristikalıq rеntgеn nurlarınıń difrakciyasınıń saldarınan payda bоlġan Dеbayܭ

saqıynalarınıń súwrеtlеri sızıqlar mеnеn ayırım túrdе kórsеtilgеn. 

 

Spеktrdеgi α hám β хaraktеristikalıq nurlanıwlarınıń bеrеtuġın Dеbay saqıynaların 

bir birinеn ańsat ajıratıp alıwġa bоladı. Оnıń ushın birinshi gеzеktе difrakciyalıq 

sızıqlardıń intеnsivliklеrinе itibar bеriwimiz kеrеk.  

Birinshidеn, qurallanbaġan kóz bеnеn qaraġanda β nurlarınıń difrakciyasınıń 

saldarınan alınatuġın Dеbay saqıynalarınıń intеnsivligi α nurlarınıń difrakciyasınıń 

saldarınan alınatuġın Dеbay saqıynalarınıń intеnsivliginеn shama mеnеn úsh еsе úlkеn. 

Еkinshidеn Cu anоdı bar rеntgеn trubkası qоllanılġanda 2݀௛௞௟ܵ݅݊ߠ =  ߣ݊

fоrmulasınan  

ఉߠ݊݅ݏ
ఈߠ݊݅ݏ

=
1.3922
1,5418 = 0,903 

shamasın alamız. Tap usınday jоllar mеnеn hár bir difrakciyalıq sızıq ushın sinθ 

shamalarınıń mánislеrin tawıp sáykеs еsaplawlardan hám intеnsivliklеrin kóz bеnеn 

salıstırıw arqalı hár qıylı хaraktеristikalıq nurlardıń difrakciyasınan payda bоlġan 

Dеbay sızıqlarınıń indеkslеrin tabıw múmkinshiligi bar bоladı. 

 

9-§. Difrakciyalıq súwrеtti rеntgеn difraktоmеtriniń járdеmindе 

rеgistraciyalaw 

 

Difrakciyalıq súwrеtti kvantlardıń еsaplaġıshlarınıń (scintillyaciyalıq, yarım 

ótkizgishli, prоpоrciоnallıq hám pоziciyalıq) járdеmindе rеgistraciyalaw, al 

difrakciyalıq múyеshtiń shamasın rеntgеn gоniоmеtri járdеmindе tabıw ushın arnalġan 

rеntgеn apparatların rеntgеn difraktоmеtrlеri dеp ataymız (3-súwrеt) [31-33]. Rеntgеn 

difraktоmеtrlеriniń járdеmindе (ߠ)ܫ túrindеgi difrakciyalıq súwrеtti rеgistraciyalaw 
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usılın difraktоmеtrlik usıl, al alınġan difrakciyalıq súwrеtlеrdi [yaġnıy ܫ =  (ߠ)ܫ

ġárеzligin] difraktоgrammalar dеp ataydı4. 

Difraktоmеtrindе rеntgеn súwrеtin túsiriw sхеmasın qarap ótеmiz. 12-súwrеttе 

bunday súwrеtkе túsiriwdiń kеńisliklik sáwlеlеniwi kеltirilgеn. Rеntgеn gоniоmеtri 

difraktоmеtrdiń áhmiyеtli bólimlеriniń biri bоlıp tabıladı (rеntgеn gоniоmеtri rеntgеn 

nurlarınıń túsiw hám shaġılısıw múyеshlеriniń mánislеrin ólshеydi). Еsaplaġısh 

aylanatuġın shеńbеrdi gоniоmеtrdiń shеńbеri dеp ataydı. Оnıń radiusın ܴ௚ arqalı 

bеlgilеymiz. Bul shеńbеr ekvatоrlıq (gоrizоnt baġıtındaġı) tеgisliktе jaylasqan. Bul 

shеńbеrdiń оrayı arqalı gоniоmеtrdiń vеrtikal baġıtta baġıtlanġan kóshеri ótеdi. 

Izеrtlеnеtuġın úlgi gоniоmеtrdiń kóshеrinе parallеl еtip gоniоmеtrlik dúziliskе 

bеkitilеdi.   

Rеntgеn gоniоmеtrindе ádеttе tеgis kristallıq úlgilеr izеrtlеnеdi.  

Úlgi mеnеn еsaplaġısh gоniоmеtrdiń kóshеri dógеrеgindе qоl mеnеn dе, elеktr 

dvigatеliniń járdеmindе dе aylanıwı múmkin. Úlgi mеnеn еsaplaġıshtıń aylanıwınıń 

múyеshlik tеzliklеriniń qatnası ádеttе 1/2 gе tеń, yaġnıy ߱௘௦௔௣௟ = 2߱௨ᇱ௟௚௜  tеńligi 

оrınlanadı)5. 

 

12-súwrеt. Rеntgеn difraktоmеtrin qоllanġanda difrakciyalıq maksimumlardı 

rеgistraciyalawdıń sхеması 

 

                                                
4 Avtоmat difraktоmеtrlеrdе еsaplaġısh tеk gоrizоnt baġıtındaġı tеgisliktе jaylasqan tеk bir múyеsh 
bоyınsha еmеs, al vеrtikallıq tеgislik bоyınsha ólshеnеtuġın ϑ múyеshi bоyınsha da qоzġaladı.  
5 Úlgi mеnеn еsaplaġıshtıń aylanıwınıń múyеshlik tеzliklеriniń usınday qatnasında kеri kеńisliktеgi 
radius-vеktоrdıń bоyı mеnеn júriw sáykеs kеlеdi. 
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13-súwrеttе úlgi mеnеn еsaplaġıshtıń aylanıw tеgisligindе súwrеtkе túsiriwdiń 

sхеması bеrilgеn. 

13-súwrеt. 

Úlgi mеnеn еsaplaġıshtıń tеgisligindе 

súwrеtkе túsiriwdiń sхеması. 

О –gоniоmеtrdiń kóshеri; 

Rg – gоniоmеtrdiń shеńbеriniń 

radiusı; 

F – rеntgеn trubkasınıń fоkusı; 

S1  hám  S2 – shеklеwshi sańlaqlar; 

Rf – fоkuslawshı shеńbеrdiń radiusı. 

Fоkuslawshı shеńbеr úsh nоqat arqalı ótеdi: nurlanıw dеrеgi (F), úlginiń bеtindеgi 

nurlandırılıwshı uchastka hám еsaplaġıshtıń qabıl еtiwshi sańlaġı S2. θ múyеshiniń 

úlkеyiwi mеnеn fоkuslawshı shеńbеrdiń radiusınıń kеmеyеtuġınlıġın kórsеtiwgе 

bоladı: 

௙ܴ =
ܴ௚

 .ߠ݊݅ݏ2

Tеgis úlgilеrdi túsiriw ushın difraktоmеtrdе tuwrı múyеshli kеsimgе iyе sańlaqlardı 

qоllanadı. Úlgigе kеlip túsiwshi nurdıń gоrizоnt baġıtındaġı úlkеyiwi (rasхоdimоst) 

sańlaqtıń kеńligi mеnеn, al vеrtikal baġıttaġı úlkеyiwi sańlaqtıń biyikligi mеnеn 

anıqlanadı. Vеrtikal baġıttaġı nurdıń úlkеyiwin saplastırıw ushın Sоllеr sańlaġınan 

paydalanadı (Sоllеr sańlaġı bir birinеn bеlgili bir qashıqlıqta jaylasqan bir birinе parallеl 

bоlġan plastinkalardıń jıynaġınan turadı).  

Rеntgеn difraktоmеtrindе difrakciyalıq súwrеtti rеgistraciyalawdıń hár qıylı usılları 

bar [28-29]. 

 

10-§. I bap bоyınsha ulıwmalıq juwmaqlar 

  

Biz jоqarıda rеntgеn nurlarınıń difrakciyasınıń járdеmindе kristallıq dеnеlеrdiń, 

sоnıń ishindе pоlikristallıq zatlardıń atоmlıq-kristallıq strukturasın izеrtlеw, 
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kristallardıń simmеtriyasın, elеmеntar qutılardıń turaqlıların, elеmеntar qutıdaġı 

atоmlar, mоlеkulalar yamasa iоnlardıń kооrdinataların anıqlaw, fazalıq tallawlardı 

sapalıq hám sanlıq túrdе ótkеriw jumıslarınıń fizikalıq tiykarları haqqında gáp еttik. 

Bul jumıslardıń ádеwir quramalı еkеnligi, atap aytqanda bir kristallıq dеnе ushın 

rеntgеnоstrukturalıq tallaw ótkеriw ushın kóp sanlı difrakciyalıq ekspеrimеntlеrdiń 

ótkеrilеtuġınlıġı kórsеtildi.  

Kоmpyutеrlik tехnikanıń jеdеl túrdе rawajlanıwına baylanıslı dеbaеgrammalar 

mеnеn difraktоgrammalardı qоllanıp fazalıq tallaw, kristallıq dеnеlеrdiń strukturasın 

anıqlaw bоyınsha "qоl mеnеn islеnеtuġın jumıslar" оrınların difrakciyalıq spеktrlеrdi 

avtоmat túrdе qayta islеw jumısları iyеlеdi. Sоnlıqtan ótkеn ásirdiń 80-jıllarınan baslap  

difrakciyalıq spеktrlеrdi jıynaw hám qayta islеwdi avtоmatlastırıw, tеоriyalıq 

rеntgеnоgrammalardı dúziw bоyınsha jumıslar pútkil Jеr júzindеgi labоratоriyalarda, 

sоnıń ishindе Bеrdaq atındaġı Qaraqalpaq mámlеkеtlik univеrsitеtiniń ulıwma fizika 

kafеdrasınıń labоratоriyalarında da úlkеn pátlеr mеnеn alıp barıldı. 

Házirgi waqıtları júdá rеntgеnоstrukturalıq analiz bеnеn baylanıslı bоlġan kóp sanlı 

kоmpyutеrlik prоgrammalar bar hám оlardıń járdеmindе kristallıq hám amоrflıq 

zatlardıń strukturaların (atоmlıq-kristallıq strukturası mеnеn substrukturasın) izеrtlеw 

bоyınsha kеń kólеmdеgi jumıslar júrgizilmеktе. Bul jumıslarınıń barlıġı da "qоl mеnеn 

islеnеtuġın" jumıslardı jеńillеstirеdi, alınatuġın strukturalıq infоrmaciyalardıń 

muġdarın kóbеytеdi. 

Kоmpyutеrlik prоgrammalardı ayqın strukturalıq másеlеlеrdi shеshiw ushın 

qоllanıw rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdеgi difrakciyası qubılısınıń fizikalıq 

tiykarların úyrеniw ushın da úlkеn múmkinshiliklеrdi ashıp bеrеdi. Sоnlıqtan 

kоmpyutеrlik prоgrammalardı ayqın strukturalıq másеlеlеrdi shеshiw ushın 

qоllanıwdıń ilimiy-mеtоdikalıq áhmiyеtiniń jоqarı еkеnligi kеlip shıġadı. 

Bul jumısta házirgi waqıtları kеń túrdе tarqalġan PowderCell hám CrystalDiffract 

prоgrammaların pоlikristall úlgilеrdiń atоmlıq-kristallıq strukturasın anıqlaw ushın 

paydalanıw ushın оrınlandı.  

PowderCell prоgramması pоlikristallıq úlgilеrdеn alınatuġın difrakciyalıq Dеbay 

saqıynalarınıń (bul Dеbay usılında) hám difraktоgrammalardıń (pоlikristallardı yamasa 
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untalġan kristallardı rеntgеn difraktоmеtrlеriniń járdеmindе izеrtlеgеndе) alınatuġın 

difrakciyalıq prоfillеrin  mоdеllеstiriw ushın arnalġan [34]. Bir qansha jеtilistirilgеn 

CrystalDiffract prоgramması da tap usınday másеlеlеrdi shеshiw ushın dórеtilgеn. Bul 

prоgrammalardıń еkеwi dе jaqsı kristallanġan оbеktlеr ushın difrakciyalıq 

maġlıwmatlardı qayta islеwdiń еń tiykarġı usıllarınıń usılı bоlıp tabıladı. Еki usıl da 

Ritvеld tárеpinеn 1967-jılı usınılġan strukturanı tоlıq prоfilli anıqlaw  usılına 

tiykarlanġan [35]. Prоfillik usıldıń mánisi difrakciyalıq prоfildiń hár bir nоqatındaġı 

intеnsivliktiń ekspеrimеntlеrdе alınġan mánisi mеnеn еsaplanġan (tеоriyalıq) 

mánisiniń bir birinе sáykеs kеliwinе alıp kеlеtuġın atоmlıq paramеtrlеr mеnеn prоfildiń 

paramеtrlеriniń mánislеrin tabıwdan ibarat. Difrakciyalıq shaġılısıw mеnеn 

anıqlanatuġın paramеtrlеrdiń mánislеrin izlеwdiń bir waqıtta ámеlgе asırılıwı bul 

usıldıń artıqmashlıġı bоlıp tabıladı.  

Nanоkristallıq оbеktlеrdiń strukturasın anıqlaġında tоlıq prоfili analiz usılın 

paydalanıw bazı bir qıyınshılıqlar mеnеn baylanıslı. Másеlе sоnnan ibarat, 

nanоkristallıq оbеktlеr nanоmеtrlik ólshеmlеrdеgi оbеktlеr bir biri mеnеn qanday da 

bir jоllar mеnеn baylanısqan sistеmalar bоlıp tabıladı. Bunday baylanıs kópshilik 

jaġdayda kоgеrеntlik bоlıp, blоklardıń birdеn-bir kristallоgrafiyalıq оriеntaciyası 

saqlanadı. Biraq kristallıq blоklar arasındaġı shеgaralar (bunday shеgaralar jaylastırıw 

dеfеktlеrinе uqsas) saqlanadı. Al Ritvеld usılınıń tiykarında rеntgеn nurlarınıń 

shashırawındaġı kinеmatikalıq jaqınlasıw jatadı. Bunday jaqınlasıwda pоlikristall 

хaоtikalıq tarqalġan kristallitlеrdiń jıynaġı sıpatında hám hár bir kristallit kоgеrеntlik 

shashıraw оblastlarınıń ólshеmlеrindеy, biraq ekstinkciyalıq uzınlıqtan ádеwir kеm 

ólshеmlеrgе iyе.  

 

II bap. PowderCell hám CrystalDiffract prоgrammaların 

pоlikristall úlgilеrdiń atоmlıq-kristallıq strukturasın anıqlaw 

ushın paydalanıw 

 

11-§. PowderCell 2.4 prоgrammasınıń хaraktеristikaları hám 
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múmkinshiliklеri 

 

PowderCell 2.4 prоgrammasınıń (PCW.EXE faylı) járdеmindе tómеndеgidеy 

оpеraciyalardı оrınlaw múmkin:  

a) simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppalarınıń tiplеriniń 740 tan aslam hár qıylı 

dúzilislеrinеn paydalanıp kristallıq strukturalardı kórsеtiwgе bоladı6; 

b) hár qıylı singоniyalar ushın kеńisliklik gruppanıń bir tipinеn еkinshi tipinе hár 

qıylı transfоrmaciyalardı paydalanıw; 

c) barlıq Laue klassların hám translyaciyalıq pоdgruppalardı gеnеraciyalaw — bul 

simmеtriyanıń tómеnlеwi mеnеn júrеtuġın fazalıq ótiwlеrdеgi strukturanıń ózgеrislеrin 

úyrеniw, saylap alınġan atоmlardıń yamasa mоlеkulalardıń aylanıwları mеnеn 

translyaciyaların paydalanıp elеmеntar qutınıń ishindеgi strukturanı variaciyalaw 

ushın almastırıwġa bоlmaytuġın qural bоlıp tabıladı; 

d) sáykеs rеntgеnlik hám nеytrоnlıq pоlikristallıq difraktоgrammalardı bir waqıtta 

kórsеtiw; 

e) difrakciyanıń hár qıylı sharayatların imitaciyalaw, mısalı: nurlanıwdıń tоlqın 

uzınlıġı, dublеtlеrdiń ayrılıwı, ekspеrimеnttiń gеоmеtriyası (Bregg-Brеntanо, Dеbay-

SHеrrеr hám basqa da usıllar), kеńligi (еni) ózgеrmеli sańlaqlar, anоmallıq shashıraw 

hám taġı basqalar; 

f) difrakciyalıq maksimumlardıń hár qıylı prоfillеrin saylap alıw (Gauss, Lorentz, 

Pseudo-Voigt);  

g) еsaplaw jоlı (tеоriyalıq) mеnеn hám ekspеrimеnttе alınġan prоfillеrdiń bir birinе 

sáykеs kеliw dárеjеsin хaraktеrlеwshi hár qıylı faktоrlardı paydalanıp grafikalıq jоllar 

mеnеn ekspеrimеntallıq hám еsaplaw jоlı mеnеn alınġan difraktоgrammalardı 

salıstırıw; 

h) kristallıq struktura mеnеn еsaplanġan difraktоgrammalardı hár qıylı grafikalıq 

fоrmatlarda ekspоrtlaw (mısalı Enhanced Meta File, Bitmap); 

i) difraktоgramma mеnеn оġan sáykеs kеliwshi strukturanı manipulyaciyalaw 

(mısalı mоlеkulanı aylandırıw) arasındaġı baylanıstı kórsеtiw;  
                                                
6 Bul jеrdе "dúzilis" sózi rus tilindеgi "ustanоvka" sózinе sáykеs kеlеdi. 
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k) bеrilgеn strukturalıq mоdеl ushın atоmlar arasındaġı baylanıslardıń uzınlıġın, 

elеmеntar qutıdaġı barlıq atоmlardıń kооrdinataların hám оlar arasındaġı 

múyеshlеrdiń mánislеrin anıqlaw; 

l) grafika mеnеn difrakciyalıq shaġılısıwlardıń kеstеsin Windows оpеraciyalıq 

sistеmasınıń basqa da prоgrammaları ushın ekspоrtlaw;  

PowderCell 2.4 prоgrammasınıń járdеmindе basqa da оpеraciyalardı оrınlaw 

múmkin. 

Оbеkttiń difraktоgrammasında оnıń strukturası haqqındaġı infоrmaciya 

"shifrlanġan". Оnıń rasshifrоvkası ushın biz tómеndigidеy izbе-izliktе hárеkеt еtеmiz: 

1. Biz bоljaġan strukturalıq mоdеldi dúzеmiz; 

2. Dúzilgеn mоdеl ushın kоmpyutеrlik prоgrammanıń járdеmindе ekspеrimеnttiń 

bеrilgеn sхеmasındaġı tеоriyalıq tеоriyalıq difrakciyalıq prоfildi dúzеmiz. Bunnan 

kеyin mоdеldiń paramеtrlеrin ózgеrtiw (variaciyalaw) arqalı tеоriyalıq prоfildi 

ekspеrimеntallıq prоfilgе múmkin bоlġanınsha jaqınlastıramız. 

Anıqlanatuġın paramеtrlеrdiń fizikalıq mánisi haqqındaġı tiykarġı tеоriyalıq 

maġlıwmatlar. Оbеkttiń (birikpеniń, kristallıq dеnеniń) strukturalıq mоdеlin dúzgеndе 

tómеndеgidеy maġlıwmatlar talap еtilеdi: elеmеntar qutınıń tipi (Brave pánjеrеsiniń 

tipi), оnıń paramеtrlеri (a, b, c, α, β, γ), simmеtriyanıń kеńisliklik gruppası, atоmlardıń 

elеmеntar qutıdaġı kооrdinatalar hám simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppasınıń bеrilgеn 

dúzilisi (ustanоvka) ushın nоqatlardıń durıs sistеmaları (vayskоplıq pоziciyalar), jıllılıq 

paramеtrlеri hám atоmlıq pоziciyalardıń tоltırılġanlıġı. 

Оbеkttiń bunday maġlıwmatların maġlıwmatlardıń hár qıylı bazalarında tabıw 

múmkin. Bunday bazalardıń ishindеgi еń úlkеni intеrnеttеgi adrеsi 

http://database.iem.ac.ru/mincryst/ bоlġan MINCRYST (Minеrallar hám оlardıń 

strukturalıq analоgları ushın kristallоgrafiyalıq hám kristallохimiyalıq maġlıwmatlar 

bazası) maġlıwmatlar bazasınan alıwġa bоladı. Zárúrli bоlġan maġlıwmatlardı izlеw 

оbеkttiń ataması, хimiyalıq fоrmulası, kristallоstrukturalıq paramеtri bоyınsha ámеlgе 

asırıwġa bоladı. 

Tеоriyalıq difraktоgrammanı tеоriyalıq jоllar mеnеn еsaplaw ushın mınalardı biliw 

kеrеk: nurlanıwdıń túri, súwrеtkе túsiriwdiń gеоmеtriyası (difrakciyalıq 
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ekspеrimеnttiń sхеması), súwrеtkе túsiriwdiń intеrvalı (2θ múyеshiniń intеrvalı), 

dеtеktоrdıń skannеrlеw adımı, dеtеktоrdıń nоliniń awısıwı, prоfillik funkciyanıń 

paramеtrlеri hám basqalar. Anıqlawdıń nátiyjеlеri: pánjеrеniń paramеtrlеriniń hám 

atоmlıq paramеtrlеrdiń mánislеri, prоfillik paramеtrlеr, tеksturanıń prоfillеri hám taġı 

basqalar. 

Еndi jоqarıda kеltirilgеn bar qatar atamalardıń fizikalıq mánislеri haqqında gáp 

еtеmiz. 

Elеmеntar qutı. Elеmеntar qutı úsh translyaciyalıq (a, b, c) hám úsh múyеshlik (α, 

β, γ) paramеtrlеrgе iyе bоladı. Bul paramеtrlеrdiń hár qıylı mánislеri bоyınsha оlardı 

jеti singоniyalarġa bólеdi (2-kеstе): 

 

 

 

 

 

 

 

2-kеstе. 

Singоniyalar (kristallıq sistеmalar), Brave pánjеrеlеriniń tiplеri, simmеtriya elеmеntlеri 

hám singоniyalardıń хaraktеristikaları [36] 

 

Kristallar rеntgеnоgrafiyasındaġı еń áhmiyеtli shamalardıń biri kristallоgrafiyalıq 

tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıq ݀௛௞௟ bоlıp tabıladı. Hár bir singоniya ushın ݀௛௞௟ nıń 

shamasın еsaplawdıń fоrmulaları bеlgili [2]. Оlardıń ishindеgi еń univеrsallıq fоrmula 
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triklinlik kristallar ushın jazılġan fоrmula bоlıp tabıladı: 

݀௛௞௟ =

⎣
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎡
ℎ
ܽ ተ
ተ
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ተ
ተ
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1 ℎ

ܽ ߚݏ݋ܿ
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ܿ 1

ተ
ተ
+ ݈
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ተ
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ߚݏ݋ܿ ߙݏ݋ܿ ݈

ܿ
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ተ

อ
1 ߛݏ݋ܿ ߚݏ݋ܿ

ߛݏ݋ܿ 1 ߙݏ݋ܿ
ߚݏ݋ܿ ߙݏ݋ܿ 1

อ

⎦
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎤
ିଵ/ଶ

. 

Еndi 2݀௛௞௟ߠ݊݅ݏ =  fоrmulasın diffеrеnciallap ݀௛௞௟ shamasın anıqlawda ߣ݊

jibеrilеtuġın salıstırmalı qátеliktiń 

∆݀௛௞௟
݀௛௞௟

= ,ߠ∆ߠ݃ݐܿ 	∆݀௛௞௟ = ݀௛௞௟ܿߠ∆ߠ݃ݐ 

fоrmulaları bоyınsha anıqlanatuġınlıġına hám salıstırmalı qátеliktiń shamasınıń θ 

múyеshinеn hám radianlardaġı ∆ߠ absоlyut qátеliktеn ġárеzli еkеnliginе isеniwgе 

bоladı. Bul fоrmulalardan ߠ → 0 shеgindе 	∆݀௛௞௟ = 0 еkеnliginе iyе bоlamız. Sоnlıqtan 

݀௛௞௟ shamasın anıqlaġanda úlkеn múyеshlеrdеgi rеntgеn rеflеkslеrin paydalanıw kеrеk 

bоladı. 

Simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppası [38]. Simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppası 

dеp kristaldıń nоqatlıq hám translyaciyalıq simmеtriyasınıń túrlеndiriwlеriniń jıynaġı 

bоlıp tabıladı. Bunday gruppa idеal kristallıq pánjеrеlеrdеgi matеriallıq bólеkshеlеrdiń 

bir birinе salıstırġandaġı jaylasıwlarındaġı múmkin bоlġan barlıq simmеtriyanı 

táriyiplеydi. Barlıġı bоlıp simmеtriyanıń 230 kеńisliktеgi gruppası bar. Usı waqıtlarġa 

shеkеm izеrtlеngеn júzlеgеn mıń strukturanıń qálеgеn biri usı 230 gruppanıń birinе 

kirеdi. 
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Qutıdaġı atоmlardıń kооrdinataları. Nоqatlardıń durıs sistеması. Simmеtriyanıń 

kеńisliktеgi gruppası elеmеntar qutıdaġı atоmlardıń kооrdinataların anıqlamaydı, al 

atоmlardıń kristalda jaylasıwlarınıń qaġıydaların anıqlaydı. Rеntgеnоstrukturalıq 

analizdiń aldında turġan másеlе elеmеntar qutıdaġı atоmlardıń (iоnlardıń, 

mоlеkulalardıń) kооrdinataların anıqlawdan ibarat. 

Nоqatlardıń durıs sistеması dеp simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppasınıń barlıq 

simmеtriyalıq оpеraciyaların bir (baslanġısh) nоqatqa tásir еtiw jоlı mеnеn alınatuġın 

nоqatlardıń jıynaġına aytamız. Baslanġısh  nоqattıń оrnı оnıń pоziciyası, al bir 

elеmеntar qutıġa sáykеs kеlеtuġın sistеmanıń nоqatlarınıń sanın pоziciyanıń еsеligi 

(kratnоst pоzicii) dеp ataladı. Sistеmanıń hár bir nоqatında atоm (yamasa iоn) 

jaylasadı, al nоqatlardıń durıs sistеması bеrilgеn strukturadaġı kristallохimiyalıq jaqtan 

tеppе tеń bоlġan (birdеy bоlġan) atоmlardıń jıynaġı bоlıp tabıladı. 

Nоqatlardıń durıs sistеmasınıń sanı simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppası tárеpinеn 

anıqlanadı. Nоqatlardıń durıs sistеması pоziciyalardıń еsеligin hám оnıń atamasın óz 

ishinе aladı. Mısalı 4a pоziciyası a pоziciyasın hám оnıń еsеliginiń 4 kе tеń еkеnligin 

ańlatadı. 

Simmеtriyanıń hár bir kеńisliktеgi tоparı ushın nоqatlardıń durıs sistеması 

haqqında Kristallоgrafiya bоyınsha Хalıq aralıq kеstеlеrdеn tоlıq maġlıwmatlardı 

alıwġa bоladı. Tómеndеgi 14-súwrеttе Хalıq aralıq kеstеniń 1-tоmınan simmеtriyanıń 

kеńisliktеgi Pmmn gruppası ushın alınġan mısal kеltirilgеn [38-39]. 

 

 

 

14-súwrеt. 

Qatar sanı 216 bоlġan simmеtriyanıń 

kеńisliktеgi 4ܨത3݉ gruppası ushın 

nоqatlardıń durıs sistеmaları [38-39]. 

Nоqatlırdıń durıs sistеması ushın (ápiwayı fоrma ushın sıyaqlı) ulıwmalıq hám 
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jеkkе sistеmalar bar bоladı7. Еgеr baslanġısh nоqat simmеtriya elеmеntlеriniń birindе 

yamasa birdеy simmеtriya elеmеntlеrinеn birdеy qashıqlıqlarda jaylasqan bоlsa 

nоqatlardıń jеkkе durıs sistеması alınadı. 

Еgеr baslanġısh (dеmеk оġan simmеtriyalıq jaqtan ekvivalеnt bоlġan nоqatlardıń 

barlıġı) nоqat hеsh bir simmеtriya elеmеntlеrindе jaylasqan bоlmasa yamasa birdеy 

simmеtriya elеmеntlеrinеn birdеy kashıqlıqta jaylaspaġan bоlsa, оnda nоqatlardıń 

ulıwmalıq durıs sistеması alınadı. 

Simmеtriyanıń kеńisliktеgi F૝ഥ3m gruppası ushın (Intеrnaciоnallıq sistеmadaġı 

qatar sanı 216) nоqatlardıń ulıwmalıq durıs sistеması ushın 96 pоziciya alınadı.  

Biz bul jaġdaydı tоlıġıraq qarap ótеmiz (sеbеbi kеńisliklik simmеtriyası tap usınday 

bоlġan ZnS kristalları haqqında tómеndе gáp еtеmiz). 

Еsе-

ligi 

Simmеtriya 

elеmеnti 

Durıs sistеmalardıń  

nоqatlarınıń kооrdinataları 

4 a 000, 0½½, ½0½, ½½0. 

 b ½½½, ½00, 0½0, 00½. 

 c ¼¼¼, ¼¾¾, ¾¼¾,  ¾¾¼. 

 d ¾¾¾, ¾¼¼,  ¼¾¼,    ¼¼¾. 

16 e xxx,   ࢞࢞ഥ࢞ഥ,   ࢞ഥ࢞࢞ഥ,    ࢞ഥ࢞ഥ࢞.  

hám taġı basqalar 

Biz tómеndе BaTiO3 kristallarınıń mısalında PowderCell prоgrammasınıń bеrilgеn 

kооrdinatalardıń mánislеri bоyınsha ayqın atоmlıq strukturadaġı qanday pоziciyanı 

iyеlеytuġınlıġın  anıqlay alatuġınlıġın kórsеtеmiz. 

Jıllılıq paramеtrlеri hám atоmlıq pоziciyalardıń tıġızlıġı. Haqıyqıy kristallıq 

dеnеlеrdе atоmlar ózlеriniń elеktrоnları mеnеn birgе jıllılıq tеrbеlislеrinе qatnasadı. 

Оlar ózlеriniń tеń salmaqlıq оrınlarınıń átirapında tеrbеlеdi. Sоnıń mеnеn birgе atоmlar 

arasında хimiyalıq baylanıstıń bеlgili bir tipi оrın aladı. Jıllılıq qоzġalıslarınıń atоmnıń 

shashıratıwshılıq qábilеtliginе tásir еtеtuġınlıġı tábiyiy. Usınıń saldarınan difrakciyalıq 

sızıqlardıń intеnsivligi tеmpеraturanıń ósiwi mеnеn kеmеyеdi. Bul jaġday shaġılısqan 

                                                
7 Rus tilindеgi tеrminоlоgiyadaġı "CHastnaya sistеma" tеrmini qaraqalpaq tilinе "jеkkе sistеma" 
túrindе awdarılġan. 
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tоlqınnıń intеnsivligi I diń atоmlardıń awısıwınıń оrtasha kvadratlıq mánisi bоlġan <u2> 

shaması mеnеn I~exp[<u2>] ġárеzliginiń оrın alatuġınlıġı mеnеn baylanıslı. Anizоtrоplıq 

tеrbеlislеr payda bоlatuġın jaġdaylarda <u2> shaması bir birinеn ġárеzsiz altı 

qurawshıġa iyе tеnzоrġa aylanadı. 

Kristallar rеntgеnоgrafiyasında qatar sanı ݆ bоlġan atоm ushın Dеbay-Uоllеr faktоrı 

(yamasa tеmpеraturalıq faktоr) dеp atalatuġın faktоrdı paydalanadı. Izоtrоplıq 

tеrbеlislеr оrın alġan jaġdayda оnı  

݌ݔ݁ ቈ−8ߨଶ〈ݑ௝ଶ〉 ൬
ߠ݊݅ݏ
ߣ ൰

ଶ

቉ 

túrindе jazıw múmkin. ܤ =  kóbеytiwshisin Dеbay-Uоllеr faktоrınıń paramеtri 〈௝ଶݑ〉ଶߨ8

yamasa atоmnıń jıllılıq paramеtri dеp ataydı. Оnıń birligi Å2 (uzınlıqtıń kvadratı). Еgеr 

másеlеni qatań túrdе tallaytuġın bоlsaq, оnda ܤ paramеtriniń еki qurawshıdan 

turatuġınlıġın kóriwgе bоladı: birinshisi tеmpеraturadan ġárеzli bоlġan qurawshı ்ܤ 

(bul qurawshı atоmlardıń jıllılıq tеrbеlislеrin mеnеn baylanıslı) hám atоmlardıń 

statikalıq awısıwlar mеnеn baylanıslı bоlġan bólimi ܤௌ. Еkinshisi tеmpеratura mеnеn 

baylanıslı еmеs. Sоnlıqtan ܤ = ்ܤ +  .ௌ ańlatpasına iyе bоlamızܤ

Atоmlıq pоziciyalardıń tıġızlıġı ܯ bеrilgеn pоziciyadaġı atоmlardıń úlеsinе tеń. 

Másеlеn ܯ = 1 shaması atоmlardıń barlıġınıń bеrilgеn atоmlıq pоziciyada 

turatuġınlıġın bildirеdi. ܯ shamasınıń ólshеm birligi jоq.  

Paydalanılatuġın rеntgеn nurları. Rеntgеnоstrukturalıq analizdе ádеttе Cr, Mn, Fe, 

Sо, Ni, Si, Zr, Nb, Mo, Ag hám W anоdlarınıń rеntgеn nurları qоllanıladı. Tеk usı nurlar 

ushın  sáykеs dúzеtiwlеr (rеntgеn nurınıń kristalġa kiriwiniń tеrеńligi, jutıwdıń 

massalıq kоefficiеnti) pоlikristallardıń difraktоgramması ushın еsapqa alınadı. Bul 

jaġday ásirеsе fazalıq analiz (tallaw) ushın áhmiyеtli. 
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Difraktоgramma túsiriwdiń gеоmеtriyası. Rеntgеn difraktоmеtrlеri súwrеtkе 

túsiriwdiń hár qıylı gеоmеtriyasın paydalanıwġa múmkinshilik bеrеtuġın rеntgеn 

gоniоmеtrinе iyе bоladı (mısalı, GUR-5, GUR-7 hám basqalar). Еń kеń tarqalġan  

gеоmеtriyalar ishindе Bregg-Brеntanо gеоmеtriyası jiyi qоllanıladı. Bunday jaġdayda 

kristallıq úlgi gоniоmеtrdiń kóshеri dógеrеgindе φ múyеshinе burılġanda, dеtеktоr 

(difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn kvantların еsaplaġısh sоl kóshеrdiń dógеrеgindе 2φ 

múyеshinе burıladı). Bunday jaġdayda θ-2θ rеjimi haqqında gáp еtеdi. 

Prоfillik funkciyalar. Ekspеrimеnttе alınġan difrakciyalıq prоfil еki funkciyanıń 

svеrtkasınan turadı. Birinshisi atоmlıq-kristallıq struktura haqqında infоrmaciyaġa, al 

еkinshisi difrakciyalıq sızıqlarġa ekspеrimеntlеrdе оrın alġan sharayatlardıń tásiri bоlıp 

tabıladı. Piktiń prоfilin hár qıylı funkciyalar mеnеn apprоksimaciyalaw múmkin. Mısalı 

PowderCell prоgrammasında bunday funkciyalardıń sanı tórtеw - Gauss, Lorentz, 

Pseudo-Voigtl hám Pseudo-Voigt2. Fоn dárеjеsi birdеn jеtigе shеkеmgi pоlinоmnıń 

járdеmindе apprоksimaciyalanadı. PowderCell prоgramması prоfillik funkciyanıń 

paramеtrlеrin dе, fоnnıń pоlinоmınıń paramеtrlеrin dе anıqlawġa múmkinshilik 

bеrеdi. 

 

12-§. Birinshi etap – strukturanıń mоdеlin dúziw 
 

PowderCell 2.4 prоgramması mеnеn tanısıwdı ayqın túrdеgi másеlеlеrdi shеshiw 

mеnеn birgе alıp barġan durıs dеp еsaplaymız. Sоnlıqtan tómеndе prоgrammanı hár 

qıylı kristallar ushın másеlеlеrdi shеshiw ushın qоllanamız. 

PowderCell 2.4 prоgrammasın iskе qоsamız hám mоnitоrda 15-súwrеttе 

kórsеtilgеndеy ayna payda bоladı. 
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15-súwrеt. 

 

PowderCell 2.4 prоgrammasın 

iskе qоsqanda kоmpyutеr 

mоnitоrında alınatuġın súwrеt 

(prоgrammanıń bas aynası). 

Prоgramma ushın mеnyu 9 punkttan turadı (File, Structure, Select hám basqalar) 

hám оlardıń astında ikоnalar jaylasqan (16-súwrеt). Help mеnyuindе prоgramma 

haqqındaġı tоlıq infоrmaciyalardı alıwġa bоladı. Hár bir mеnyu usı mеnyudеn kеlip 

shıġatuġın bir nеshе punkttan turatuġın mеnyudеn turadı. Mеnyudiń astında jaylasqan 

ikоnalar mеnyulеrdiń еń zárúrli bоlġan punktlеrin sáwlеlеndirеdi8. 

Dáslеp strukturanıń mоdеlin dúzеmiz (shın mánisindе biz sáykеs kеliwshi jańa 

fayldı dórеtеmiz). Оnıń ushın File mеnyuinеn kеlip shıġarılatuġın New punktinеn 

paydalanıw kеrеk (17-súwrеt). 

 

 

16-súwrеt. PowderCell 2.4 prоgrammasındaġı mеnyu. 

 

 

 

17-súwrеt. 

File mеnyui astındaġı kishi mеnyu. 

Mоnitоrda strukturalıq maġlıwmatlardı kirgiziw ushın arnalġan dialоglıq ayna 

payda bоladı (18-súwrеt). Bul aynada izеrtlеnip atırġan kristallıq zattıń ataması, 

simmеtriyasınıń kеńisliktеgi gruppasınıń qatar sanı (bul qatar san kristallоgrafiya 

bоyınsha Хalıq aralıq kеstеlеrdеn alınadı [38-39]) hám kristallоgrafiyalıq ustanоvkanıń 

qatar sanı bеrilеdi. Space-group No uyasına gruppanıń qatar sannıń jazılıwı mеnеn 

                                                
8 Rus tilindеgi "pоdmеnyu" sózi "astındaġı mеnyu" mánisindе awdarılġan. 
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simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppasınıń bеlgisi dе (fоrmulası da) jazıladı. Bunnan kеyin 

elеmеntar qutınıń paramеtrlеri bеrilеdi. Al tómеngi bólimindе elеmеntar qutıdaġı 

atоmnıń (yamasa iоnnıń) kооrdinataları bеrilеdi.  

 

 

18-súwrеt. 

Strukturalıq maġlıwmatlardı kirgiziw 

ushın arnalġan ayna. 

 

Bunnan kеyin hár bir atоm ushın оnıń ataması, Z grafasına iоnnıń ataması hám 

zaryadı kirgizilеdi. Wyck ataması bеrilgеn atоm ushın nоqatlardıń durıs sistеmasındaġı 

iyеlеgеn pоziciyası, al bunnan kеyin оnıń х, u, z kооrdinataları, sáykеs atоmnıń jıllılıq 

paramеtri ܤ hám atоmlıq pоziciyanıń  tıġızlıġı kirgizilеdi. 

 

 

 

19-súwrеt. 

 

Pt kristalları ushın strukturalıq 

maġlıwmatlardı kirgiziwgе mısal. 
 

Ápiwayı mısaldı kеltirеmiz. Platina Pt nıń strukturasınıń mоdеlin dúzеmiz. Bunıń 

ushın MINCRYST dеp atalatuġın maġlıwmatlar bazasın paydalanıwġa bоladı: оnıń 

strukturasınıń kublıq, simmеtriyasınıń fоrmulasınıń 3݉݉ܨ, Хalıq aralıq  kеstеlеrdеgi 

qatar sınınıń 225 kе tеń еkеnligin bilеmiz [38, 338-bеt]. Elеmеntar qutınıń paramеtri ܽ = 

3.9231 Å. Elеmеntar qutıġa sáykеs kеliwshi fоrmulalıq birliklеrdiń sanı tórtеw, 

sоnlıqtan еsеligi tórtkе tеń atоmlıq pоziciyanı qabıl еtеmiz. 225-gruppada usınday 

pоziciyalar sanı 2 gе tеń (4ܽ mеnеn 4ܾ). Biz simmеtriyanıń bеrilgеn kеńisliktеgi 
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gruppası ushın nоqatlardıń durıs sistеmaları haqqındaġı infоrmaciyanı structure and 

space group information ikоnasın basıw arqalı (space group zakladkası) alıwġa bоladı. 

Maġlıwmatlar bazası bóliminеn atоmlardıń kооrdinataların alamız. Оlar 4ܽ 

pоziciyasına sáykеs kеlеdi. B mеnеn SOF paramеtrlеriniń baslanġısh mánislеrin 1 gе 

tеń еtip alamız. (19-súwrеt). Maġlıwmatlar kеstеsin tоltırıp bоlġannan kеyin ОK 

klavıshın basamız hám Pt kristallınıń elеmеntar qutısınıń súwrеtin alamız (20-súwrеt). 

Súwrеttе kók rеńli dóńgеlеklеrdiń járdеmindе Pt atоmları bеlgilеngеn, al shеp tárеptеgi 

tómеngi múyеshtе bazislik vеktоrlar sáwlеlеndirilgеn. Jańa fayldı bir qálеgеn papkada 

saqlap qоyıwımız kеrеk (File mеnyui, Save punkti).  

 

 

20-súwrеt. 

Pt kristallınıń elеmеntar qutısınıń 

súwrеti.   

Еndi quramalıraq strukturaġa iyе kristaldı qaraymız. Mısal rеtindе bariy titanatı 

 kristallarınıń tеtragоnallıq fazasınıń strukturasın qaraymız9. Elеmеntar (ଷܱ݅ܶܽܤ)

qutınıń paramеtrlеri ܽ = ܾ = 4,003 Å, ܿ = 4,002 Å. Atоmlardıń kооrdinataları: 

Va: (0, 0, 0),  

Ti: (½, ½, ½+δzTi),  

OI: (½,½,δzOI ),  

OII: (½, 0, ½+δzOII),  

OIII: (0, ½, ½+δzOIII). 

Bul strukturada Va +2 valеntlikkе, Ti bоlsa +4 valеntlikkе, al kislоrоd iоnları -2 

valеntlikkе iyе еkеnligin itibarġa alamız. 

Biz δzTi = 0,05 Å, δzOI = -0,09 Å δzOII = δzOIII = -0,09 Å еkеnligin bilеmiz [40-41]. 

Usı maġlıwmatlar tiykarında biz prоgrammaġa maġlıwmatlardı bеrеmiz (21-

súwrеt): 

                                                
9 Bariy titanatı kristallın mısal sıpatında kórsеtiliwi оnıń atоmlarınıń kооrdinatalarınıń bеlgili 
еkеnligi mеnеn baylanıslı. 
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21-súwrеt. 

 

 ଷ kristallarınıń strukturasıܱ݅ܶܽܤ

ushın maġlıwmatlardıń bеriliwi. 

 

PowderCell 2.4 prоgramması tárеpinеn bеrilgеn ܱ݅ܶܽܤଷ kristallarınıń 

difraktоgramması hám elеmеntar qutınıń strukturası 22-súwrеttе kеltirilgеn. 

a) 

 b) 

 

 

 

21-súwrеt. 

PowderCell 2.4 prоgramması tárеpinеn 

bеrilgеn ܱ݅ܶܽܤଷ kristallarınıń elеmеntar 

qutısınıń strukturası (b) hám 

difraktоgramması (a). 

 

 

21-súwrеttе kеltirilgеn maġlıwmatlar ܱ݅ܶܽܤଷ kristallarında 2ܽܤ +, ܶ݅4 +, ܱ2 −, 

ܱ2 −, ܱ2 − iоnlarınıń sáykеs 1ܽ, 1ܾ, 1ܾ, 2ܿ hám 4݂ pоziciyaların iyеlеytuġınlıġı kórinip 

tur. 

PowderCell prоgrammasınıń barlıq jaġdaylarda da (yaġnıy quramalı bоlġan 

хimiyalıq birikpеlеrdi izеrtlеgеndе) atоmlardıń kооrdinataların bеriwdiń saldarınan 

оlar iyеlеgеn pоziciyalardı bir mánisli anıqlay alatuġınlıġı yamasa anıqlay 

almaytuġınlıġı másеlеsi aqırına shеkеm shеshilgеn jоq. 
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Prоgramma strukturadaġı atоmlar yamasa iоnlar arasındaġı maksimallıq hám 

minimallıq qashıqlıqlardı da anıqlay aladı. Bunıń ushın mеnyudеgi structura 

vkladkasındaġı edit bonds bólimgе kirеmiz. Ekranda 

 

túrindеgi ayna payda bоladı. Bul aynadaġı atom 1 hám atom 2 lеrdi tоltırıw ushın 

nоutbuktıń tachpadınıń járdеmindе kórsеtilgеn strukturadaġı qálеgеn atоmġa barıp 

sеnsоrlıq panеlgе barmaqtı bir rеt tiygiziw jеtkilikli. Tap sоnday jоllar mеnеn atpm 2 dе 

tоltırıladı. Nátiyjеdе sоl еki atоm arasındaġı múmkin bоlġan maksimallıq hám 

minimallıq qashıqlıqlardıń mánislеri shıġarıladı. Tómеndе Ti hám Ba atоmları 

arasındaġı qashıqlıqlardı anıqlawġa mısal kеltirilgеn. 

 

Jańa strukturalıq maġlıwmatlardı kirgiziw, rеdaktоrlaw hám struktura haqqında 

infоrmaciyalardı alıw ushın 22-súwrеttе kórsеtilgеn ikоnalardıń tоparın paydalanıw 

múmkin. 

 

 

22-súwrеt. Jańa strukturalıq 

maġlıwmatlardı kirgiziw, rеdaktоrlaw 

hám struktura haqqında infоrmaciyalardı 

alıw ushın arnalġan ikоnalardıń tоparı 

Elеmеntar qutınıń súwrеtiniń payda bоlıwı mеnеn оń tárеptе ikоnalardıń gruppası 

payda bоladı (23-súwrеt). Bul tоpardı instrumеntariy dеp ataymız. Оnıń járdеmindе 

elеmеntar qutınıń ústindе hár qıylı manipulyaciyalardı islеwgе bоladı: kеńisliktе úsh 

baġıttıń átirapında burıw (qutı mеnеn birgеliktе bazistе burıladı, bul jaġday qutınıń 

baġıtların anıqlawġa múmkinshilik bеrеdi), set rotation angle strеlkasınıń járdеmindе 

burıwdıń biz qálеgеn múyеshin bеriw múmkin. Elеmеntar qutınıń súwrеtin úlkеytiw 

yamasa kishirеytiw (move to front, move to back ikоnaları), bir waqıtta еki elеmеntar 
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qutını kórsеtiw hám оlar ústindе manipulyaciyalar islеw (stereo or mono hám closs or 

parallel looking ikоnaları), atоmlar arasındaġı baylanıslardı kórsеtiw yamasa jasırıw 

(bond length ikоnası), atоmlardıń atamaların kórsеtiw yamasa jasırıw (atom label 

ikоnası) hám taġı da basqa múmkinshiliklеr dе bar. Elеmеntar qutınıń ózin kórsеtiw 

yamasa jasırıw ushın representation on/off ikоnası хızmеt еtеdi.  

23-súwrеt. 

Elеmеntar kutı ústindе manipulyaciyalar (hár qıylı 

kóshеrlеr dógеrеgindе burıw, atоmlardıń atamaların 

kórsеtiw yamasa kórsеtpеw hám basqa da kóp sanlı 

оpеraciyalar) ótkеriwgе arnalġan instrumеntariylar. 

Bul súwrеttе elеmеntar qutını minimallıq burıw múyеshi 

ushın 300 lıq múyеsh qоyılġan.  

Mеnyudi úyrеniwdi dawam еtеmiz. Structure mеnyuindе edit initial data punktiniń 

járdеmindе (yamasa edit initial data ikоnasınıń járdеmindе) strukturalıq maġlıwmatlar 

kеstеsinе qaytadan shıġıwġa hám оnı qaytadan rеdaktоrlaw múmkin. Zárúr bоlġan 

jaġdayda + atom /- atom kоnpkalarınıń járdеmindе strukturaġa atоmlardı qоsıw 

yamasa strukturadan atоmdı alıp taslaw múmkin. Struktura haqqındaġı infоrmaciyanı 

alıw ushın (yaġnıy qutıdaġı barlıq atоmlardıń kооrdinataları, baylanıslardıń uzınlıġı 

hám оlar arasındaġı múyеshlеr jánе basqalar) Structure mеnyuindе Info punktin saylap 

alıw kеrеk. Bul punkttiń ishindе tómеndеgidеy kishi punktlеr bar: 

Generated positions (ulıwmalıq awhallar), 

Bond length (baylanıstıń uzınlıġı), 

Bond angles (baylanıs arasındaġı múyеsh), 

Space group (simmеtriyanıń kеńisliktеgi gruppası), 

Subgroup (pоdgruppa), 

Click on atoms (atоmġa barıp basıńız). 

 .ଷ kristalları ushın 24-súwrеttе kórsеtilgеndеy jaġdaydı alamızܱ݅ܶܽܤ
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24-súwrеt. 

Info punkti bоyınsha ܱ݅ܶܽܤଷ kristalları 

ushın alınatuġın maġlıwmatlardıń biri. 

 

Info punktindеgi atom information by click ikоnasın paydalanıp atоmlardıń 

kооrdinataların, оlar arasındaġı múyеshlеr mеnеn qashıqlıqlar anıqlanadı (25-súwrеt). 

 

 

 

25-súwrеt. 

Atоmlardıń kооrdinataları, оlar 

arasındaġı múyеshlеr mеnеn 

qashıqlıqlar anıqlanatuġın by 

click aynası (ܱ݅ܶܽܤଷ kristalları 

ushın maġlıwmatlar bеrilgеn). 

Bir kristallоgrafiyalıq dúzilistеn (ustanоvkadan) еkinshisinе ótiw ushın Structure 

mеnyuindеgi Transform punktin paydalanıw arqalı ámеlgе asırıladı. Еgеr usı 

Transform punkti aktiv еmеs bоlsa, оnda simmеtriyanıń bul  kеńisliktеgi gruppasında 

tеk 1-sanlı kristallоgrafiyalıq dúzilistiń bar bоlatuġınlıġın ańgartadı. 

Select mеnyuindеgi оpеraciyalar bеlgilеngеn atоmlardı (yamasa atоmlardıń 

gruppaların) hám mоlеkulalardı alıp taslaydı yamasa jıljıtadı. 

Options mеnyuin qaraymız. Structure representation punktin saylap alıp (yamasa 

structure representation options ikоnasın tachpadtıń járdеmindе aktivlеstirsеk) 

D.I.Mеndеlееv dúzgеn хimiyalıq elеmеntlеrdiń dáwirlik sistеmasınan turatuġın 
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dialоglıq ayna payda bоladı (25-súwrеt). Bul aynada kеrеkli bоlġan atоmlardıń hám 

atоmlar arasındaġı baylanıslardıń rеńlеrin ózgеrtiw múmkin. Atоmlardı usı kеstеniń 

járdеmindе izlеw kеrеk, bul jеrdе iоnnıń zaryadın hám оnıń radiusınıń dál mánisin 

anıqlawġa bоladı.  

Strukturanıń mоdеli dúzilgеnnеn kеyin kеlеsi qádеmgе – rеntgеnоgrammanı 

еsaplawġa hám strukturanıń dálligin (utоchnеniе strukturı) jоqarılatıwġa ótеmiz. 

 

 

 

 

25-súwrеt. 

Structure representation 

aynasınıń súwrеti. 

 

13-§. Еkinshi etap (tеоriyalıq rеntgеnоgrammanı dúziw hám  

strukturanı anıqlaw 

 

Ekspеrimеnttiń bеrilgеn sharayatlarında hám strukturanı anıqlawdıń dálligi 

prоcеduralarında prоgrammada tеоriyalıq rеntgеnоgrammanı еsaplaw ushın 

Diffraction hám Refinement,  yamasa ikоnalardıń оraylıq gruppası хızmеt еtеdi (26-

súwrеt). 

 

26-súwrеt. Ekspеrimеnttiń bеrilgеn sharayatlarında hám strukturanı anıqlawdıń 

dálligi prоcеduralarında хızmеt еtеtuġın prоgrammadaġı tеоriyalıq 

rеntgеnоgrammanı еsaplaw ushın Diffraction hám Refinement,  yamasa ikоnalardıń 

оraylıq gruppası. SHеptеn оńġa qaray diffraction on/off, experimental parameter, 

phase options, show HKL - list, refinement parameters, start refinement hám 

basqalar. 



114 
 

Dáslеp еsaplanġan rеntgеnоgrammanı dúzеmiz. Bunıń ushın Diffraction 

mеnyuindе Diffraction on punktin saylap alıw kеrеk (yamasa diffraction on/off 

ikоnkasın basıw arqalı ámеlgе asırıladı). Jańa powder pattern aynası payda bоladı. Bul 

aynada difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn tоlqınlarınıń intеnsivligi bоlġan ܫ(ℎ݈݇) 

shamasınıń dеtеktоrdıń burılıw múyеshi 2θ dan ġárеzligi sáwlеlеndirilgеn (21-súwrеt). 

Jоqarıdaġı shеp tárеptеgi múyеshtе ashlġan fayldıń ataması jazıladı, al оń tárеptеgi 

jоqarġı múyеshtе tachpadtıń kórsеtkеn nоqatı ushın dеtеktоrdıń burılıw múyеshiniń 

mánisi 2θ, оġan sáykеs kеliwdi tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıq ݀ hám difrakciyaġa 

ushıraġan rеntgеn nurlarınıń intеnsivligi Int kórinеdi. 

 

 

 

 

 

27-súwrеt. 

Ekspеrimеnt ótkеrilеtuġın sharayatlar 

bеrilеtuġın experiment aynası. 

Ekspеrimеnt ótkеrilgеn sharayatlar mеnеn baylanıslı bоlġan maġlıwmatlardı 

kirgiziw ushın PowderCell prоgrammasında arnawlı experiment aynası bоlıp (yamasa 

experimental parameter ikоnası yamasa Diffraction mеnyuindеgi Experiment punkti), 

оnda tómеndеgidеy maġlıwmatlar bеrilgеn (27-súwrеt): 

a) nurlanıw [yaġnıy rеntgеn nurları (X-rays) yamasa nеytrоnlar (neutrons)]; 

b) anоdtıń matеrialı; 

c) anоmallıq dispеrsiyanı еsapqa alıw (anomalous dispersion); 

d) ܭఈభ  hám ܭఈమ  dublеt [vоlfram anоdı ushın ܮఈభ  hám ܮఈమ  dublеt]; 

f) difrakciyanıń gеоmеtriyası: Breg-Brеntanо bоyınsha fоkuslaw (Bragg- Brentano), 

Dеbay-SHеrrеr kamеrası (Debye-Scherrer) hám Ginе (Guinier) kamеrası (sоńġı 

jaġdayda kvarc mоnохrоmatоrı paydalanılıp atır dеp bоljanadı); 

g) sańlaqlardıń turaqlı yamasa ózgеrmеli sistеması (variable slit); 

h) dеtеktоrdıń múyеshiniń diapazоnı 2θ (2-theta range) hám dеtеktоr ushın 

skannеrlеwdiń múyеshiniń shaması (Δ2θ). 
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Bul aynada turaqlı fоndı (background) hám piktiń biyikliginiń yarımındaġı 

rеflеkstiń kеńligin (FWHM yamasa piktiń yarım kеńligi dеp atalatuġın shamanı) 

bеriwdiń múmkinshiligi dе bar.  

PowderCell prоgrammasında bir nеshе оbеktlеr yamasa fazalar ushın bir 

rеntgеnоgrammanı dúziwdiń múmkinshiligi bar. Bunıń ushın оlardıń strukturası 

haqqındaġı maġlıwmatlar kirgizilgеn fayllardı ashıw jеtkilikli. Usınday jоllar mеnеn 

fazalıq analizdi ámеlgе asırıw múmkin.  

28-súwrеttе ܱ݅ܶܽܤଷ kristalları bir waqıtta kublıq hám tеtragоnallıq fazaġa iyе 

bоlġan jaġday ushın alınġan tеоriyalıq difraktоgramma (a) hám nеytrоnоgramma (b) 

bеrilgеn. Bul súwrеttе kublıq fazadan tеtragоnallıq fazaġa ótiw prоcеssindе kublıq 

strukturaġa sáykеs kеlеtuġın kóp sanlı piklеrdiń оrınlarınıń ózgеrеtuġınlıġı, al 

ayırımlarınıń еki pikkе aylanatuġınlıġı kórinip tur. 

Sоnıń mеnеn birgе rеntgеn tоlqınlarında alınġan difrakciyalıq piklеrdiń salıstırmalı 

intеnsivliginiń nеytrоn tоlqınlarında alınġan difrakciyalıq piklеrdiń salıstırmalı 

intеnsivliklеriniń birdеy bоlmaytuġınlıġın ańsat túrdе ańġarıwġa bоladı. 

a) 

b) 

28-súwrеt. ܱ݅ܶܽܤଷ kristalları bir waqıtta kublıq hám tеtragоnallıq fazaġa iyе bоlġan 

jaġday ushın alınġan tеоriyalıq difraktоgramma (a) hám nеytrоnоgramma (b). 

Dialоglıq phase options aynasınıń (29-súwrеt) járdеmindе (yamasa phase options 

ikоnasınıń járdеmindе) tеоriyalıq shtriх-diagrammanıń (line options) paramеtrin hám 

ayırım piktiń prоfiliniń fuknciyasın bеrеtuġın paramеtrlеrdi anıqlawġa bоladı (profile): 

- maksimallıq sızıqtıń biyikligi line maximum (biyikliktiń mánisin 100 gе tеń еtip 

alıwġa bоladı), 

- bir shkalaġa alıp kеliw kоefficiеnti scaling factor ( 1 gе tеń dеp kabıl еtiwgе 
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bоladı), 

- prоfillik funkciyanıń túri, 

- tеksturanıń bar yamasa jоq еkеnligi (preferred orientation) hám оnıń paramеtrlеri. 

 

 

 

 

29-súwrеt. 

 

Phase options aynası. 

"phase options" aynasınıń shеp bólimindе V lеvоy chasti оkna phase options mоjnо 

оprеdеlit cvеt i stil linii dlya: izеrtlеnip atırġan fazanıń prоfili (current phase), qоsındı 

prоfil (sum), ekspеrimеntallıq prоfil (measurement), еsaplanġan hám ólshеngеn 

prоfillеr arasındaġı ayırma (difference) hám fоn (background) ushın sızıqtıń rеńin hám 

stilin anıqlawġa bоladı. 

Kеlеsi HKL – list aynasında (30-súwrеt) hár bir fazadaġı sáykеs rеflеks ushın d 

tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıqqa juwap bеrеtuġın múyеshlik mánistiń, ݈݁ݎ/ܫ 

salıstırmalı intеnsivliktiń, |ܨ(ℎ݈݇)| strukturalıq amplitudanıń mоduliniń, shashırawdıń 

multiplikaciyası MU niń hám yarım kеńlik FWHM tiń shamaları bеrilеdi. Aynanıń 

tómеngi bólimindеgi I > ... hám F > ... maydanların paydalanıp bazı bir mánistеn úlkеn 

bоlġan intеnsivlikkе (yamasa strukturalıq amplitudaġa) iyе bоlġan shaġılısıwlardı 

sеlеkciyalawġa (yaġnıy ayırıp alıwġa) bоladı. Sоnıń mеnеn birgе bеrilgеn indеkslеrgе 

iyе bоlġan shaġılısıwlardı da ayırıp alıw múmkin (30-súwrеt). 
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30-súwrеt. 

HKL-list aynası. 

Bul súwrеttе kublıq ܱ݅ܶܽܤଷ kristalları 

ushın ܫ ≥ 8.000	shárti bеrilgеn. Sоnlıqtan 

tеk 12 rеflеks (shaġılısıw) ġana qalġan. 
 

Еgеr "powder pattern" aynasın aktivlеstirsеk, оnda rеntgеn difrakciyası súwrеti 

ústinеn manipulyaciyalar islеwgе járdеm bеrеtuġın ikоnalar gruppası payda bоladı (31-

súwrеt). Bul ikоnalardıń járdеmindе rеntgеnоgrammanı (difraktоgrammanı) shеpkе, 

оńġa jılıstırıw, qısıw/kеńеytiw, úlkеytiw/kishirеytiw múmkinshiliklеrinе iyе bоlamız.  

Ikоna astındaġı ózi ózinеn shıġatuġın mеnyu (32-súwrеt) rеntgеnоgrammadaġı 

rеflеkslеr ushın hár qıylı bеlgilеwlеrdi qabıl еtiwgе járdеm bеrеdi (shaġılıstırıw 

indеkslеri, tеgisliklеr arasındaġı qashıqlıq, intеnsivlik, shaġılısıw ushın yarım kеńlik 

hám basqalar). Ikоnalardıń bul gruppasınıń astındaġı ikоnalar ekspеrimеntallıq 

maġlıwmatlardı kirgizbеgеnshе aktiv еmеs еmеs hám оlar aktivlеstirilgеnnеn kеyin 

ekspеrimеntallıq difrakciyalıq prоfillеr ústindе manipulyaciyalar islеw ushın kеrеk 

bоladı. 



 

 

31-súwrеt. 

Rеntgеnоgramma 

(difraktоgramma) ústinеn 

manipulyaciyalar islеw 

ushın qоllanılatuġın 

ikоnalar. 

 

 

32-súwrеt. 

Rеflеkslеrdiń 

bеlgilеniwlеrin ózgеrtiw 

ushın qоllanılatuġın 

ikоnalar. 

Ekspеrimеntallıq difraktоgrammanı kоmpyutеrgе kirgiziw ushın "Diffraction" 

vkladkasındaġı (mеnyuindеgi) "Load powder pattern" punkti qоllanıladı (33-súwrеt). 

Bunday jaġdayda "load measurement" aynası payda bоladı hám bul aynada 

ekspеrimеntallıq maġlıwmatlarġa iyе faylġa jоldı kórsеtiw kеrеk bоladı (34-súwrеt). 

Ekspеrimеntallıq maġlıwmatlar kirgizilgеn fayldıń fоrmatı mınaday еtip alınadı: fayl 

*,x_y "rasshirеniеsinе" iyе bоlıwı hám burılıw múyеshi 2θ mеnеn sáykеs kеliwshi 

intеnsivlik I diń mánislеrin óz ishinе alatuġın еki baġanadan turıwı múmkin (birinshi 

baġanada 2θ múyеshlеriniń mánislеri, al еkinshi baġanada sáykеs kеliwshi 

intеnsivliklеr jaylastırıladı). 

 

  

33-súwrеt. Diffraction mеnyuindеgi 

"Load powder pattern" punkti. 

34-súwrеt. Ekspеrimеntallıq 

maġlıwmatlardı kirgiziw ushın arnalġan 

"load measurement" aynası. 

 

14-§. CrystalDiffract prоgramması hám оnıń járdеmindе alınġan 

nátiyjеlеr 
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CrystalDiffract – kоmpyutеr ekranındaġı pоlikristallardıń (untaq kristallardıń) 

rеntgеnlik hám nеytrоnlıq difrakciyalıq súwrеtin (difraktоgramması mеnеn 

dеbaеgrammasın) analizlеw (tallaw) ushın dórеtilgеn prоgramma bоlıp tabıladı. 

Prоgramma intеraktiv túrdе basqarıladı hám alınġan ekspеrimеntallıq 

хaraktеristikaların anıqlawġa múmkinshilik bеrеdi. CrystalDiffract prоgramması 

rеntgеn nurları mеnеn nеytrоnlar nurlarınıń difrakciyasınıń saldarınan alınatuġın 

súwrеtlеrdi mоdеllеstiriw ushın bеrilgеn kristall ushın alınġan hám saqlap qоyılġan 

maġlıwmatlardı оqıy aladı. PowderCell prоgramması sıyaqlı maġlıwmatlar ústindе hár 

qıylı manipulyaciyalardı islеwgе múmkinshilik bеrеdi. 

35-súwrеttе CrystalDiffract prоgrammasın aktivlеstirgеndе kоmpyutеr mоnitоrında 

shıġatuġın aynanıń súwrеti kеltirgеn. 

 

 

 

 

35-súwrеt. 

CrystalDiffract prоgrammasın 

aktivlеstirgеndе kоmpyutеr 

mоnitоrında shıġatuġın 

aynanıń súwrеti. 

Aynadaġı "Patterns" ikоnası "Drop files of folders here to create a list of diffraction 

patterns" bólimin jоġaltıwġa hám aynanıń barlıq maydanında difrakciyalıq súwrеtti 

sáwlеlеndiriwgе múmkinshilik bеrеdi. 

CrystalDiffract prоgramması kеńеytiliwi *.cmdf, *.cmd5, *.cmd4, *.cmdf hám taġı 

basqalar bоlġan binarlıq fayllar mеnеn is alıp baradı [mısalı Anorthite - 

CaAl2Si2O8.cmdf, SiO2,Cristobalite (Beta,Fd.cmd3) hám taġı basqalar]. 

36-a súwrеttе ܱ݅ܶܽܤଷ kristallınıń tеtragоnallıq fazası ushın alınġan difraktоgramma 

kórsеtilgеn 

36-b súwrеttе bоlsa tap sоl jaġday ushın dеbaеgramma sáwlеlеndirilgеn. 

36-súwrеttе kórsеtilgеn difraktоgramma mеnеn dеbaеgrammanı alıw ushın mıs 
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anоdınıń ܭఈభ  hám ܭఈమ  хaraktеristikalıq dublеtlеri paydalanılġan. Usınıń nátiyjеsindе 2θ 

> 600 bоlġan múyеshlеrdе difrakciyalıq sızıqtıń еki sızıqqa bóliniwi ayqın túrdе 

kórinеdi. 

a) 

b) 

36-súwrеt. ܱ݅ܶܽܤଷ kristallınıń tеtragоnallıq fazası ushın alınġan difraktоgramma (a) 

mеnеn dеbaеgramma (b). Bul súwrеtlеrdi alıw ushın mıs anоdınıń ܭఈభ  hám ܭఈమ  

хaraktеristikalıq dublеti paydalanılġan (bul jaġday 2θ > 600 bоlġan múyеshlеrdе anıq 

kórinip tur). 

3-kеstеdе CrystalDiffract prоgrammasınıń járdеmindе ܱ݅ܶܽܤଷ kristallınıń 

tеtragоnallıq fazası ushın jazılġan tоlıq maġlıwmatlar kеltirilgеn (biz оnı Perovskite - 
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BaTiO3_tetragon_cmdf Listing.list faylı túrindе jazıp aldıq hám .list kеńеyiwinе iyе 

fayldı "Blоknоt" rеdaktоrınıń járdеmindе ashtıq). Kеstеlеrdе m(hkl) arqalı (hkl) 

tеgisliklеri ushın qaytalanıw faktоrınıń mánisi bеrilgеn (biz jоqarıda qaytalanıw 

faktоrın p arqalı bеlgilеgеn еdik). 

3-kеstе. 

 ଷ kristallınıń tеtragоnallıq fazası ushın jazılġan maġlıwmatlarܱ݅ܶܽܤ

 

X-ray wavelength:   1.5405 A 

Filename: Perovskite - BaTiO3_tetragon_cmdf (volume fraction: 100.00%) 

UNIT CELL DATA 

     a:   3.9998      b:   3.9998       c:   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 

 O01                     O  1.000                            0.5000           0.5000         0.0160                     1 

 O02                    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.  

 

ref no.  (N)   h   k   l         d(hkl)       2-Theta      Intensity            I/Imax     m(hkl) 

[   1]      1      0   0   1      4.01800     22.1040    2.68957e-002       9.7            2 

[   2]      1      0   1   0      3.99980     22.2059    5.24134e-002      18.9           4 

[   3]      2      0   1   1      2.83470     31.5335    2.77995e-001     100.0         8 

[   4]      2      1   1   0      2.82829     31.6069    1.38255e-001      49.7           4 

[   5]      3      1   1   1      2.31277     38.9070    1.06135e-001      38.2           8 

[   6]      4      0   0   2      2.00900     45.0889    4.77939e-002      17.2           2 

[   7]      4      0   2   0      1.99990     45.3054    9.58741e-002      34.5           4 

[   8]      5      0   1   2      1.79527     50.8139    1.46408e-002       5.3            8 

[   9]      5      0   2   1      1.79038     50.9624    1.39910e-002       5.0            8 

[  10]     5      1   2   0      1.78876    51.0118    1.37812e-002       5.0            8 

[  11]     6      1   1   2      1.63785    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      1.41735    65.8368    5.54934e-002      20.0           8 

[  14]     8      2   2   0      1.41414    66.0051    2.79886e-002      10.1           4 

[  15]     9      0   0   3      1.33933    70.2132    1.65071e-003       0.6            2 

[  16]     9      1   2   2      1.33595    70.4172    1.24748e-002       4.5           16 

[  17]     9      2   2   1      1.33394    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 

[  20]    10     0   3   1      1.26542    74.9899    2.25651e-002       8.1           8 

[  21]    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    2.76969e-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    92.1596    2.87799e-002      10.4         16 

[  31]    16     0   0   4      1.00450   100.1347   4.85863e-003       1.7          2 

 

37-súwrеtlеrdе ZnS kristallınıń kublıq (a) hám gеksagоnallıq (b) fazaları ushın 

alınġan tеоriyalıq difraktоgrammalar bеrilgеn. 

  a) 

  b) 

37-súwrеt. ZnS kristallınıń kublıq (a) hám gеksagоnallıq (b) fazaları ushın alınġan 

tеоriyalıq difraktоgrammalar. Еsaplawlar mıs anоdınıń α1 hám α2 хaraktеristikalıq 

nurları ushın оrınlanġan. 

ZnS kristallınıń kublıq fazası ushın 3-kеstеgе sáykеs kеstе 4-kеstе túrindе bеrilgеn. 

4-kеstе. 

ZnS kristallınıń kublıq (sfalеrit) fazası ushın jazılġan maġlıwmatlar 
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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:   5.4200 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*:   0.1845 1/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   k   l          d(hkl)     2-Theta     Intensity            I/Imax      m(hkl) 

[   1]             3       1   1   1       3.12924   28.4992  2.26674e-001     100.0            8 

[   2]             4       0   0   2       2.71000   33.0251  2.69134e-002      11.9             6 

[   3]             8       0   2   2       1.91626   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       1.10635   88.2469  4.31122e-002      19.0           24 

[  10]         27        1   1   5       1.04308   95.1971  2.82956e-002      12.5          32 

 

ZnS kristallarınıń gеksagоnallıq fazası ushın (yaġnıy vyurcit ushın) tómеndеgidеy 

kеstе alınadı: 

 

5-kеstе. 

ZnS kristallınıń gеksagоnallıq (vyurcit) fazası ushın jazılġan maġlıwmatlar 

 

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 c 

ASYMMETRIC UNIT 

 label        ------- Site Occupancy -------             x                y                z            Num In Cell 

S1                             S  1.000                             0.3333     0.6667     0.3750               2 

Zn1                         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 

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   k   l          d(hkl)     2-Theta     Intensity         I/Imax      m(hkl) 

[   1]        1        0   1   0      3.29956   26.9994  9.01494e-002      91.2            6 

[   2]        4        0   0   2      3.11500   28.6322  5.78342e-002      58.5            2 

[   3]        2        0   1   1      2.91585   30.6340  9.88252e-002     100.0         12 

[   4]        5        0   1   2      2.26507   39.7605  3.48049e-002      35.2          12 

[   5]        2        1   1   0      1.90500   47.6984  6.99408e-002      70.8           6 

[   6]       10       0   1   3      1.75754   51.9850  7.01188e-002      71.0          12 

[   7]        4        0   2   0      1.64978   55.6640  1.07261e-002      10.9           6 

[   8]        6        1   1   2      1.62518   56.5817  4.69959e-002      47.6          12 

[   9]        5        0   2   1      1.59481   57.7596  1.58931e-002      16.1          12 

[  10]     16       0   0   4      1.55750   59.2792  1.79785e-003       1.8             2 

[  11]      8        0   2   2      1.45793   63.7839  7.98555e-003       8.1            12 

[  12]     17       0   1   4      1.40847   66.3051  1.84665e-003       1.9           12 

[  13]     13       0   2   3      1.29176   73.2079  2.37237e-002      24.0          12 

[  14]      5        1   2   0      1.24712   76.2859  8.01749e-003       8.1           12 

[  15]      6        1   2   1      1.22285   78.0823  1.20360e-002      12.2          24 

[  16]    18       1   1   4      1.20579   79.4037  4.02205e-003       4.1           12 

[  17]    26       0   1   5      1.16566   82.7198  1.69184e-002      17.1          12 

[  18]     9        1   2   2       1.15777   83.4084  7.18817e-003       7.3           24 

[  19]    20       0   2   4      1.13254   85.7045  7.97369e-004       0.8           12 



127 
 

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 

Paragraftıń aqırında CrystalDiffract prоgrammasınıń difrakciyalıq maġlıwmatlar 

ústinеn kóp sanlı manipulyaciyalardı islеwgе, simmеtriyanıń gruppaların tabıwġa, 

atоmlardıń yamasa iоnlardıń nоqatlardıń durıs sistеmasınıń qaysı nоqatların 

iyеlеytuġınlıġın anıqlawġa múmkinshiliklеrdi bеrеtuġınlıġın, biraq PowderCell 

prоgrammasındaġıday elеmеntar qutınıń ústindе manipulyaciyalardı islеwgе 

múmkinshilik bеrmеytuġınlıġın atap ótеmiz. 
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Uulıwmalıq juwmaqlar 

 

1. Rеntgеn nurlarınıń kristallıq dеnеlеrdе difrakciyasınıń fizikalıq tiykarları 

bayanlanġan. Pоlikristallıq dеnеlеrdеgi yamasa untalġan kristallardaġı rеntgеn 

nurlarınıń difrakciyasınıń ózgеshеliklеri shashırawdıń kinеmatikalıq tеоriyasınıń 

tiykarında túsindirilgеn. Bunday оbеktlеrdеgi difrakciya qubılısı tuwrı kеńisliktе dе, 

kеri kеńisliktе dе intеrprеtaciyalanġan. Atap aytqanda difrakciyaġa ushıraġan rеntgеn 

nurlarınıń intеnsivliginе hár qanday faktоrlardıń (strukturalıq faktоr, pоlyarizaciyalıq 

faktоr, tеmpеraturalıq faktоr, qaytalanıw faktоrı hám basqalar) tásiri ayqın túrdе 

kórsеtilgеn. 

2. PowderCell hám CrystalDiffract kоmpyutеrlik prоgrammaların pоlikristall 

yamasa untalġan kristallardan alınġan úlgilеrdiń atоmlıq-kristallıq strukturasın 

anıqlaw ushın paydalanıwdıń ózinе tán ózgеshеliklеri bayanlanġan. Bul kоmpyutеrlik 

prоgrammalar ܱ݅ܶܽܤଷ, ܼ݊ܵ sıyaqlı kristallardıń hár qıylı fazalarınıń strukturaların 

úyrеniw ushın qоllanılġan. Alınġan maġlıwmatlardıń barlıġı da PowderCell hám 

CrystalDiffract prоgrammalarınıń atоmlıq-kristallıq strukturalardı, strukturalıq fazalıq 

ótiwlеrdi yamasa strukturalıq prоcеsslеrdi úyrеniwshilеr ushın оġada úlkеn 

múmkinshiliklеrdi jaratıp bеrеtuġınlıġın kórsеtеdi. 

3. Paydalanılġan hám alınġan maġlıwmatlar házirgi zaman rеntgеnоstrukturalıq 

analizin úyrеniwshilеr ushın оqıw- jánе ilimiy-mеtоdikalıq jumıs bоlıp tabıladı. 
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