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В наше время ведутся исследования не только существующих (природных) кристаллов, но и бурно раз-

вивается направление по созданию новых  кристаллов с необычными свойствами. Поэтому остается ак-

туальной задача по изучению новых типов кристаллов. В данном докладе выполнено построение ди-

фракционных картин для тестовых примитивных кристаллах с помощью двух свободно распространяе-

мых программных продуктов: XRayView и STEM_CELL и выполнен анализ их возможностей. 
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Введение 

Область кристаллографии начала активно развиваться  после открытия рентгеновских 

лучей Вильгельмом Конрадом Рентгеном в 1895 [1]. Первый рентгеновский  эксперимент 

был проведен  Максом фон Лауэ в Мюнхене в 1912 году [2].  Во время работы фон Лауэ 

было получено экспериментальное доказательство того, что рентгеновские лучи  состоят 

из частиц высокой энергии; другие данные свидетельствами о том, что рентгеновские 

лучи могут быть волнами. Фон  Лауэ предположил, что, если рентгеновские лучи явля-

ются волнами,  то они будут иметь довольно короткие длинны волн  и размеры объектов 

в кристаллах должны быть соответствующими, для произведения явления дифракции. 

Обратная решетка является важным математическим образом, находящим многочислен-

ные применения в геометрической кристаллографии, в теории дифракции и структурном 

анализе кристаллов, в физике твердого тела [3]. Например, понятие обратной решетки 

используется для описания периодического распределения отражающей способности 

кристалла по отношению к рентгеновским лучам. Отражение рентгеновских лучей от 

плоскостей структуры кристалла описывается формулой Вульфа-Брэгга.  

В 1912 г. В Кембридже  Брэгг рассмотрел дифракцию [4],  возникающую из ‘отражений’ 

отдельных рентгеновских волн от атомных плоскостей кристалла (рис. 1):  θ - угол, при 

котором лучи “отражаются” от семейства плоскостей; S0 – пучок монохроматических (с 

определенной длиной волны) рентгеновских лучей, направленных на атомные плоскости; 

 S = - ∑ niln nii   – пучок отраженных дифрагировавших лучей.  

 

Рис.1. Дифракция на кристалле 
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По законам интерференции дифракция для отраженного пучка 𝑆1 возможна в случае, ес-

ли разность хода () лучей пучка 𝑆1 и 𝑆0 равна целому числу длин волн:   = nλ , где n – 

порядок отражения, равный 1,2,3,… Разность хода  = BD + DC, т.к. BD = DC то  = 2 

BD. Из прямоугольного треугольника ABD находим BD =ADsin θ = d sin θ , следователь-

но, 

                      nλ = 2d Sin θ.    (1) 

Полученное уравнение выражает связь между длиной волны рентгеновского излучения, 

межплоскостным расстоянием и дифракционным направлением, которое задается углом. 

Каждый узел обратной решетки соответствует возможному отражению от плоскостей 

прямой решетки кристалла. Направление вектора обратной решетки H*hkl совпадает с 

направлением отражения от плоскостей hkl в прямой решетке, а n-ый узел обратной ре-

шетки в этом ряду отвечает отражению n-го порядка от этих плоскостей. Для предсказа-

ния углов поворота кристалла и направления дифрагированных лучей очень удобно 

пользоваться построением Эвальда (рис. 2). 

 

Рис. 2. Построение Эвальда 

Отложим волновой вектор k0 падающей на кристалл волны, так что его конец совпадет с 

узлом 0 0 0 обратной решетки. Поскольку частота и скорость рассеянной и падающей 

волны совпадают, вектор рассеянной волны k1 будет иметь ту же длину, что и k0, но не-

определенное направление, тогда его удобно изобразить в виде сферы (сферы Эвальда) с 

центром в начале вектора k0. Начало и конец вектора рассеяния тогда будет соответ-

ственно концом вектора k0 и концом вектора k1. Теперь надо узнать, совпадет ли один из 

возможных векторов G с одним из узлов обратной решетки. Для этого следует совме-

стить начальный узел обратной решетки с началом вектора рассеяния G (эта же точка - 

конец вектора k0) и посмотреть, попал ли один из узлов на сферу Эвальда. Ясно, что ве-

роятность попадания одного из точечных узлов на сферу практически равна нулю, чтобы 

такое попадание имело место, необходимо повернуть кристалл и связанную с ним обрат-

ную решетку. Теперь уже с помощью геометрии можно вычислить необходимые углы 

поворота обратной решетки (и кристалла), а затем определить, под какими углами дол-

жен быть расположен детектор излучения, регистрирующий волны с вектором k1. 

Решетка Браве является математической моделью, отражающей трансляционную сим-

метрию кристалла. Все многообразие кристаллов может быть описано с помощью 
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14 типов кристаллических решеток (рис. 3) – решеток Браве. Их принято группировать в 

семь систем – сингоний, различающихся видом элементарной ячейки: триклинную, мо-

ноклинную, ромбическую, тетрагональную, тригональную, гексагональную и кубиче-

скую. 

Понятие решетки Браве связано с основными трансляционными векторами. Основным 

трансляционным вектором называется минимальный в данном направлении вектор пере-

хода из данной точки в ближайшую эквивалентную. В трехмерном случае таких неком-

планарных векторов будет три (обозначим  𝑎⃗1, 𝑎⃗2, 𝑎⃗3 ). Задав нулевую точку, можно по-

строить совокупность точек по правилу: 

        𝑎⃗ = 𝑛1𝑎⃗1 + 𝑛2𝑎⃗2 + 𝑛3𝑎⃗3,                                      (2) 

где 𝑛1,  𝑛2,  𝑛3 − произвольные целые числа. Получившаяся решетка – решетка Браве. 

 

Рис.3. Решетки Браве 

Моделирование 

Cуществует довольно много серьезных пакетов для исследований в области кристалло-

графии, но, как правило, они требуют определенного доступа и мощных кластеров, но 

для получения основных сведений и знакомства с данной областью удобнее воспользо-

ваться общедоступными программными продуктами. 

В работе было рассмотрено свободно  распространяемых программных продукта: 

STEM_CELL и XRayView. 

Первый выполняет функцию исследования свойств кристаллов, моделируя кристалличе-

скую решетку самостоятельно или используя уже полученные дифракционные картины.  

XRayView 

Софт XRayView выполняет функцию представления дифракционной картины, образую-

щейся при падении рентгеновских лучей на сферу Эвальда. 
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Представлена Сфера Эвальда с параметрами a=b=c=50 Å.  Рассмотрим дифракционную 

картину, которая образуются при падении рентгеновских лучей на сферу (рис. 4).  

 

Рис.4. Представление падения рентгеновского  излучения на сферу Эвальда 

Были рассмотрены дифракционный картины при длинах волн, равных  0.7 Å, 1.1 Å. Как 

видно (рис. 5 и 6), длинна волны излучения сильно влияет на получившуюся дифракци-

онную картину. 

 

Рис.5. Диф. картина при  λ = 0.7 Å 

 

Рис.6. Диф. картина при  λ = 1.1 Å 

Так же нельзя пренебречь влиянием параметров сферы Эвальда (рис. 7 и 8) на дифракци-

онную картину. 

 

Рис.7. Диф. картина при a=b=c=40 Å 

 

Рис.8. Диф. картина при a=b=c=60 Å 
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XRayView наглядно представляет падение рентгеновского излучения на сферу Эвальда, 

но анализировать полученный дифракционные картины с помощью данного софта не 

нельзя, так как он не предоставляет параметры каждой точки на дифракционной картине.  

STEM_CELL 

STEM_CELL выполняет функцию исследования свойств кристаллов, моделируя кри-

сталлическую решетку самостоятельно или используя уже полученные дифракционные 

картины.  

У софта есть базовый набор соединений, которые можно исследовать. Было рассмотрено 

соединение нитрид алюминия (рис. 9), ячейки которого продублированы для наглядно-

сти (рис. 10). 

Далее приведена дифракционная картина (рис. 11). Изменяя область наблюдения, полу-

чаем разное распределение интенсивностей. 

Также можно увидеть характеристики каждой точки на дифракционной картине (рис. 

12), что позволяет проанализировать полученную картину. 

 

Рис.9. Визуализация элементарной ячейки 

 

Рис.10. Дублирование элементарной ячейки 

а)  б)  

Рис.11. Представление дифракционной картины с разных областей наблюдения: а) для (0,0,1)  

и б) для (1,1,1) 
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Рис.12. Характеристики выбранных точек на дифракционной картине 

STEM_CELL более функционален чем XRayView, так как позволяет анализировать смо-

делированные дифракционные картины конкретных соединений и дифракционные кар-

тины, полученные экспериментально. 

Заключение 

Из общедоступных софтов для работы в области кристаллографии STEM_CELL один из 

наиболее функциональных. С помощью него можно начинать работать в данной области, 

используя довольно широкий интерфейс. 
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