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В рентгеновском дифракционном структурном анализе структурная амплитуда является основной величиной, несущей информацию о расположении и “сорте” атомов в исследуемом объекте и описывается выражением [1]
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где H – вектор рассеяния, соответствующий дифракционному отражению, fj – атомный рассеивающий фактор j-го атома с координатами rj, а суммирование ведется по всем N атомам элементарной ячейки.
Вычисление структурной амплитуды не представляет сложностей и реализуется как в кристаллографических программах (см, например, [2]), так и в удобной web-утилите χ0h [3]. Однако у существующий программ расчета есть один значительный минус: они позволяют проводить вычисление структурной амплитуды для элементарной ячейки, заданной своей группой симметрии. Это удобно для вычисления в нормальных условиях. Однако такой подход не применим для вычисления структурной амплитуды элементарной ячейки в том случае, когда атомы ячейки смещены из своих положений равновесия из-за какого-либо внешнего воздействию. В этом случае атомы смещены, и симметрия ячейки изменяется или, даже, совсем пропадает.
В этой связи мной была написана программа, которая вычисляет структурную амплитуду элементарной ячейки в которой положения всех атомов заданы непосредственно, не используя какие-либо операции симметрии. При расчетах используются атомные рассеивающие факторы, заданные в таблицах Хенке [4] для энергии падающего излучения в диапазоне 10 эВ – 30 кэВ.
После завершения тестовых вычислений, программа будет размещена в открытом доступе на сайте кафедры физики твердого тела физического факультета МГУ.
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