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В рентгеновском дифракционном структурном анализе структурная амплитуда играет важную роль, так как содержит информацию информацию о расположении и типе атомов, а так же каждому дифракционному отражению соответствует своя собственная структурная амплитуда, что позволяет исследовать различные кристаллические структуры. 
Описывается структурная амплитуда 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.
Расчёт можно проводить в различных кристаллографических программах и на сайте xoh. Но есть очевидная проблема: подобные ресурсы позволяют производить расчёт структурной амплитуды для элементарной ячейки, заданной своей группой симметрии, иными словами, вычисления производятся для идеальной кристаллической структуры. Но в реальной жизни мы сталкиваемся с «неидеальными» структурами, где атомы смещены из положений равновесия какими-либо внешними силами, что может изменить симметрию ячейки, что в свою очередь делает расчёты, основанные на симметрии, неприменимыми. 
Мной была написана программа, которая позволяет производить расчёт структурной амплитуды элементарной ячейки, в которой координаты всех атомов задаются вручную, без использования каких-либо операций симметрии. Так же в программе реализована возможность сравнить «идеальную» структуру с соответствующей ей дефектной, что позволяет произвести анализ и определить, появились ли новые дифракционные отражения и погасания при деформации. В данной программе упор сделан на конкретный анализ рефлексов и погасаний, то есть расчёты структурной амплитуды производятся  приближённо, чего вполне достаточно для анализа какой-либо кристаллической структуры. Программа будет дорабатываться, чтобы получить максимально универсальный инструмент для анализа кристаллических структур.
После окончания испытаний и тщательной проверки программа будет размещена в открытом доступе на сайте кафедры физики твердого тела физического факультета МГУ.
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