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Подходы к анализу микроструктуры

Традиционные

•Single-line vs multiple-line
(whole profile)
•Integral-breadth vs Fourier

•вид используемой аналитической
функции (гауссиан, лоренциан,
псевдо-Фойгт, Пирсон VII)
•неоднозначность расчета
микроструктурных параметров при
наличии более чем одного типа
дефектов
•феноменологический подход
•простота интеграции в стандартное ПО
•относительная простота
и скорость расчетов

Модельные

•Whole Powder Pattern Modelling
•General Recursion Method
•Debye Function Analysis
•Total Scattering Experiments

•необходимость построения
физической (кристаллографической)
модели и (для WPPM) вычисления
вида фурье-трансформанты
•не используются аналитические
профильные функции
•сложность расчета
микроструктурных параметров при
наличии более чем одного типа
дефектов



Традиционные подходы

Рентгенограмма

•Определение уровня
фона (аппроксимация, 
вычитание)

•Разделение пиков

•Определение
истинного
физического профиля

•…

Профильные
параметры

•Полуширины
линий

•Интегральные
ширины линий

•Коэффициенты
разложения Фурье

•…

Микроструктурные
параметры

•Формула Шеррера

•Построения
Уильямсона-Холла

•Метод Уоррена-
Авербаха

•…

Произвольный выбор Некоторые модели



Формула Шеррера и размерное распределение
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Два приближения метода Ритвельда

1. Вся интенсивность находится в узлах обратной решетки

2. Интегрирование обратного пространства производится
по тангенциальной плоскости

Для домена кубической формы



Распределение и вторичные максимумы



Классификация модельных подходов

Континуальные

•Объект рассматривается как
непрерывная сплошная среда –
континуум, даже если ее размеры
достаточно малы (порядка 1 нм).

•Рентгенограмма рассчитывается
аналогично методу Ритвельда –
ансамбль частиц считается
бесконечно большим.

•Диффузное рассеяние может быть
либо использовано при построении
модели, либо смоделировано
полиномом фона.

Атомистичные

•Объект рассматривается как
состоящий из частиц, имеющих
атомную структуру – необходима
атомная модель.

•Рентгенограмма рассчитывается
для конечного ансамбля частиц –
необходима репрезентативная
выборка (форма частицы, 
количество частиц)

•Диффузное рассеяние всегда
учитывается при построении
модели

А также методы прямого пространства, методы обратного пространства…



Whole Powder Pattern Modelling

Физическая модель Рентгенограмма
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Особенности
• В основе лежат физические модели
• Не использует аналитических профильных функций
• Возможен расчет нескольких микроструктурных параметров
• Сложен в использовании

P. Scardi, M. Leoni, Acta Cryst. A58 (2002) 190-200



WPPM – размерное распределение
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Можно рассчитать размерное
распределение для любой
формы кристаллита и любой
функции плотности
вероятности

P. Scardi, M. Leoni, Acta Cryst. A57 (2001) 604-613



Fe+1.5%Mo, механообработка

P. Scardi, M. Leoni, M. D’Incau, Solid State Phenom. 130 (2007) 27-32



Дефекты упаковки – Брэгговский подход
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Два типа дефектов упаковки:
1. Деформационный (α)
…АВСАСАВС…
2. Двойниковый (β)
…АВСАВСВАСВА…



Дефекты упаковки – Брэгговский подход

M. Leoni, Z. Kristallogr. 223 (2008) 561-568

Вероятность найти слой А после последовательности трех слоев:
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Дефекты упаковки – Брэгговский подход

Возможно аналитическое решение!

Вероятность найти слой А после последовательности трех слоев:
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Для плоскостей (111) в г.ц.к.:
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Recursive description

• задается геометрия слоев (не обязательно атомной толщины)
вместо геометрии элементарной ячейки
• уточняются не геометрические параметры
слоев, а вероятности стыковки

В случае, когда концентрация дефектов упаковки превышает 10%
обычные модели неприменимы.

M.M.J. Treacy, J.M. Newsam, M.W. Deem, Proc. R. Soc. Lond. A 433 (1991) 499-520



Recursive description

M. Leoni, A. Gualtieri, N. Roveri, J. Appl. Cryst. 37 (2004) 166-173

Для построения модели необходимы данные
микроскопии высокого разрешения!



Debye Function Analysis

Особенности
• Подходит для всех без исключения объектов – твердых, аморфных, 

жидких и газообразных веществ
• Учитывается атомная структура анализируемого вещества, но нет

необходимости в знании симметрии
• Расчет интенсивности проводится в прямом пространстве
• Огромное количество вычислений!

( )sin 2
2

ij
i j

ij

sr
I f f

sr
π

=
π∑

Уравнение Дебая.
Интенсивность – суммируется
по всем парным контактам

Одна г.ц.к. решетка, 14 атомов, 196 членов в сумме



Debye Function Analysis



Total Scattering Technique
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Особенности
• Подходит для всех без исключения объектов – твердых, аморфных, 

жидких и газообразных веществ
• Учитывается как брэгговское рассеяние, так и диффузное рассеяние
• Расчет интенсивности проводится в прямом пространстве
• Дает информацию не только о средней структуре, но и о локальной!

Reduced Pair Distribution
Function

C. Farrow, C.-Yu. Ruan, S.J.L. Billinge, Phys. Rev. B 81 (2010) 134104



Множество функций распределения
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Pair Distribution Function

Pair Density Function

Radial Distribution Function

Координационное число

Способы нормировки функций разные, но информация извлекается
похожая – гистограмма характерных расстояний и координационных
чисел.

Возможно уточнение модели по мнк – метод Ритвельда в прямом
пространстве!



Pair Distribution Function, вода

G.N.I. Clark et. al., Molec. Phys. 108 (2010) 1415-1433

Вода не дает острых пиков, но информацию о характерных
расстояниях извлечь можно

Гистограмма расстояний О-О в воде



Pair Distribution Function, генетический алгоритм

P. Juhas, D. Cherba, P. Duxbury, W. Punch, S. Billinge, Nature 440 (2006) 655-658
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