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План лекции

1. Введение. Общая схема дифракционного 
эксперимента –еще раз.
2. Поправки связанные с детектором и 
геометрией измерения.
3. "индицирование данных"
4. "интегрирование данных"
5.  реконструкция слоев в обратном 
пространстве
6. шкалирование данных
7. Заключение. Общая схема подготовки 
данных и ее возможные вариации. 
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Общая схема дифракционного 
эксперимента

.
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Поправки связанные с 
детектором и геометрией 

измерения.

• Поправка Лоренца (учитывает 
скорость прохода узла обратной 
решетки через сферу Эвальда)

• Поправка на поляризацию –
учитывает влияние 
поляризации рентгеновских 
лучей на интенсивность 
дифрагированного излучения

Trigonometric intensity factors. H. Lipson, J. I. Langford and H.-C. Hu. International Tables for 
Crystallography (2006). Vol. C, ch. 6.2, pp. 596-598 

Ihkl = Iº (λ3 /ω) (Vx L p A/V2) |F(hkl)|2
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Пример корректировочной карты 
для поправки Лоренца

Пример корректировочной карты 
для поляризационной поправки
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Дополнительные коррекции для 
CCD

• Dark current frames 

• Spike correction (image 
correlation)

• Flat Field correction

• Geometric corrections
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Поиск отражений и нахождение 
трансляционной симметрии и 

ориентации кристалла 



Ориентация кристалла
• The UB matrix is the product of the U 

matrix (orientation matrix) and the B 
matrix (material matrix). 
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Поиск рефлексов

• Просмотр нескольких сотен 
графических изображений

• Вычисление пиковой и фоновой 
интенсивности

• Составление таблицы максимальных 
(выше заданной отсечки) 
интенсивностей

• Отсечение «хвостов»
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Индицирование рефлексов

«вручную»

«random search »

« algoritmic search »
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"интегрирование данных"

• Вычисление позиций пиков, 
определение и вычитание фона.

• Уточненение 3D профиля рефлексов

• Расчет интегральных интенсивностей

• Варианты:
– Shoe-box integration

– Learnable profiles

– Matrix-free integration
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реконструкция слоев в обратном 
пространстве
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H

K HK0

Исследование обратного 
пространства на предмет слабых 
рефлексов, погасаний, 
двойников, диффузного 
рассеяния... 
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Шкалирование данных 

• Изменение интенсивности падающего излучения

• Анизотропное поглощение 

• Влияние способа закрепления образца, клея и пр.

• High redundancy!

Ihkl = Iº (λ3 /ω) (Vx L p A/V2) |F(hkl)|2
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Общая схема

«Пре-эксперимент»
Определение матрицы ориентации

Выбор стратегии измерений

Измерение полного и избыточного набора данных

Уточнение матрицы ориентации, интегрирование данных

Инспекция обратного пространства, если требуется –
пересмотр матрицы интеграции и повторное интегрирование

Шкалирование данных, отбраковка рефлексов

HKL-file
H K L F2 σ(F2)
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Дальнейшая работа с данными

• Определение пространственной группы 
(систематические погасания!)

• Создание исходного файла для решения 
структуры

• Решение структуры

• Уточнение структуры

• Создание crystallographic information file (CIF)

• Анализ и описание структуры

• Публикация структурных данных
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Спасибо за внимание.


