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Рентгенографічні методи широко використовуються у різних областях 

науки і техніки. Сучасна кристалографія неможлива в даний час без 
прецизійного обладнання для дифракційних досліджень і складних 
комп'ютерних розрахунків, результати яких необхідно порівнювати з 
експериментом.  

Метою данної роботи була розробка алгоритму і створення 
програмного забезпечення для реалізації розрахунків теоретичних 
дифрактограм різних структур. 

В роботі був розроблений алгоритм і створена програма STR17 мовою 
Object Pascal в середовищі Delphi 7, що дозволяє розраховувати теоретичні 
дифрактограми різних структур, у тому числі і іонні кристали. Для 
розрахунку нам необхідно задати базис, параметри елементарної комірки і 
використовуване випромінювання. Розрахунок атомного фактора проводився 
разом з розрахунками структурного фактора за формулами (1, 2), взяті з робіт 
[1,2].  

Розрахунок дисперсійної поправки: 
 0 'f f f i f= + ∆ + ∆ .  (1) 

Розрахунок атомного фактора з урахуванням дисперсійного поправки: 
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Правильність розрахунку теоретичної дифрактограми здійснювалося 
шляхом порівняння з картотекою PCPDF і порівняння з результатами 
розрахунку відомої програми PowderCell 2.1. 
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