
NRCNCTNJ-023 
ma occis.'..;,-. '• = 

TUN IL600)8oa I | 

>»>ai-ai OATn x 'aip mirnn ny>ap!> aenn n>aan 

•roniop-io'in nu>»a n>mpN o 'u 'aA-n i ' jM '3 Sya 

iK'IB "> ,>13'p 'X 

1979 laosi - O"DII i!>oa 

ft***/*** 4* **« ' W 

English title and abstract included 

m - T i n i ij7nn7 nn|7 ^ ? IPBIDX nuiix* nivnn 
ISRAEL ATOMIC ENERGY COMMISSION. NUCLEAR RESEARCH CENTRE-NEGEV 

'" >:! 
I 

~ 
Z 
 z !צ:

· _i·.-i ~ ;. ~ C":: ט);. Ir 
NRCN(TN)-023 

ז IN ILeOO~ו Oג

",, .zאe • 1I אג,._ 

רב-גבישידמגם xקרניהחזררתלקביתעמחשבבתנית

הדיפרקטרמטרבשיתטאקראיתכיררנירת-גבישיםבלע

שרלאללוקימל.גו

 1979רצמבר-"ם I1Iתרכטל

English title and abstract included 

ננג-נועיניךמחקוקויהואטומיתךאנוניההוועדה
ENERGY COMMISSION. MJCLEAR RESEARCH CENTRE-NEGEV cוISRAEL ATOM 



LEGAL NOTICE 
This publication la Issued by the Nuclear Reeeorch 
Centre • Negev. Israel Atomic Energy Commission. 
Neither the Nuclear Research Centre - Negev, 
nor Its contractors, nor any person acting on 
their behalf or on behalf of the Israel Atomic 
Energy Commission 
make any warranty or representation, express or 
Implied, with respect to the accuracy, comple
teness, or usefulness of the information contained 
in this publication, or that the use of any Inform
ation, apparatus, method or process discloeed in 
this publication will not Infringe upon privately 
owned rights, or 
assume any liability with respect to the use of, 
or for damages resulting from the use of any 
information, apparatus, method or process disclo
sed in this publication. 
Mention of commercial products, their manufact
urers, or their suppliers in this publication does 
not Imply or connote approval or disapproval of 
the products by the Nuclear Research Centre -
Negev or by the Israel Atomic Energy commission. 
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COMPUTER PROGRAM I:OR THE DETERMINATION OF X-RAY REFLECTIONS FROM A RANDOMLY 

ORllNlIil) POLYCRYSTALLINE SAMPLE BY DIFFRACTOMETER 

I'.iora KIMMIil. and Joseph SARIEL 

December 1979 

ABSTRACT 

A computer program was elaborated in order to calculate the angles and the 

relative intensities of the reflections for monochromatic x-ray diffraction 

from a randomly oriented polycrystalline sample of known crystallographic 

structure, by tile di ffractometer method. The program is advantageous in 

the simplicity of its crystallographic input and the possibility it affords 

to modify all or part of the input for recalculation in the same run. It is 

suitable mainly for the routine study of different crystallographic structures 

including solid solutions. The program's memory capacity is flexible so that 

it can be adnpro! to that of the computer. 

Received: January 1978 
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 • xקרני-

הסיבותעקבשגרתית,לעבודהשנועדו , {AS1 )כרטיסיותעללהסתמראי-אפשררבימבמקרים

הבאות:

מידעהיאהמעודכנתהאינפורמציהכאשרבעיקרתמיד,מעודכנותאינןהכרטיסיות )א(

יחיד.מגביש

קווישל(ויזואלית)חזותיתמהערכהנובע ASTMבכרטיסימהאינפורמציהגדולחלק )ב(

פק. Qמבלתיבדיוקוהיאסרט,עלההשחרה

מוצקות.תמיסותעלאינפורמציהכמעטאין )ג(

שלמסוייטלתחוםאומסוייםגללאורןמוגבלת {AS1 )כרטיסיעל-גכיהאינפורמציה )ד(

הנררשים.העבודהתנאישללאלהזהותשאינו , Braggזוויות

קריסטלוגרפייםנתוניםלפימחדשההחזרהועצמותההחזרהזוויותאתלחשבאיפוא,נהוג,

מחשבתכניותידועותמספקת.איננה {AS1 )מכרטיסשהאינפורמציהמקרהבכלמעודכנים.

כוללות:שהובכרמשוכללותהולרובארהחישוב.לביצוע ) 1-4מעטות(לא

נטיטת xקרני-בלךטרונרם,אלקטרונית,דךפרקצךיתכגוךלדיפרקציה,רנלסשלטרשים )א(

שונות.צילוםשיטותאויחידיםלאבקה.לגבישיםהריפרקטומטריה,

של ) l'efining (עידווביצועכדיתורהנצפיתוהעצמהבת VIהמחוהעצמהביןהשוואה )ב(

המבנה.

הכרטיסים.מלבדודיסקים,מגנטייםסרטיםכגוןמשוכלליםקלט-פלטבאמצעישימוש )ג(

אתגםהאטומיםומיקוםהסר'גממדימלבדיכולללונדי,מסוברהיאהקלטלעלתים

האטומיךםהפרזירמקדמיאתלהוסיףלשלעיתיסהמרחבית.ךהחבורה Laueסימטרלית

יחד.תכניותבכמהלהשתמשישולעיתיםאטום.שלמוקוםמצייניםבומקוםבלשל
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o>moN nson i-onn -IHN bab naan tn i> bB i t t n -pj> Mman ipsp i i g D'aanb o* 

.T>nn Kin aiB'nn nt »T-Syi D ' ^ o j i i i ' i i p N 

i r p c o a n ninoian 2 

,TNon i > : , H I M > J x - m p n"xpna'T3 mtnnn ninxy aiB>ni m'tpoan ninoian 

.5 -pn'oa 

d->->niuNn mtnnn ^mpa 2.1 

:nnoian isb nwya c n i o N n mrnnn 'mpn aiB'n 

4 , 
fel = I a . e x p t - b ^ s i n e A ) - ] + <= M 

i=l 
:a>mpn 9 t p j i i u l>n ' I -iio> l i a y 

AASFC(I,J1, J = 1, 9 

ASF(INDEX) = a. 
BSF(INDEX) = bt 

CCF = c } :miS3 lbs iS ' 1BN 

INDEX = 1 , 2, 3, 4 

- 2 -, 12 (-)~' I ' 'י.: pr \ 

 xקרבי-דיפרקצייתלטכניקתירקאךהמיועדתמחשבתכניתלבניתלבכיןאיפוא,מצאנו,

ל,גבידהמחאימהשתהיהבליעה)חיקוניללא Debye-Scherrerאואבקה(דיפרקטומטריית

לעברדהברחהשחהיהזהעםייחדמוצקית,תמיסוחכיללשונים,קריסטליגרפייםבמבנים

פטיטגביטימבנהבעליחומריםיעבירבלכד)(כרטיסיםלטעינהקלההתכניתשגרתית.

האטימיםימיקים Bravaisסריגסיווגהסריג,ממדיהגל,אורןאתירקארלתתדדיש

המיקי~יםאתאיטךמטלתמשלימההתכניתזהבמקיהכלשהי.סריגנקידתכלפי

יורדסדרלפיההחזרותכלאתימחשבתפרימיטיביים,לאסריגיםעבורהאקוייוולנטיים

 • dhk ~של

להכניסאופציהישיחידה)כתאאטימיםשלרב(מספרייחרמסיבכיםמקריםעבור

ניתןהמרחניח.החכררההעתקיתעקבאקיייוולנטייםאטומיםמיקומילחישיבסברוטינה

אטימיםמספרהמכילאחרלכלמבבהגירםשליחידעררהנותנתפונקציהלהכניסגם

מהיר.היאהחישןבזהיעל-ידיאקייייולנטירם

הבםיסיותהניסחית 2

הטאר,ניןניתנוח, xקרבי-נדיפרקצייתההחזרהעצמיתלחישיבהבסיסייתהביסחית

 . sבסימור

האטימייםההחזרהמקדמי 2.1

הנךסחה:;פינעשההאטימללםההחזרתמקדמיחישרב

[1] 
 4ך

c + ]-)ג/ L a.exp[-b.(sin6 
1 1 1 = i 

f ee 

מקדמים: 9נתיניםיהיי 1יסידעבור

9 , 1 = J כ,AASFC (1 ,J 

בצורה:יפוצליאשר

} 
. a ) I\SF (INDEX . 
1 

4 , 3 , 2 , 1 INDEX bi ) BSF (INDEX 

CCF = c 



NRc:;n'.\)-02.-i 

:ino3 

[2 ] 

SUMAF = Ja . exp [ -b . ( s i n8 /X) ] [3 ] 
i 

.•.TOiflO'in 'J)i7'/i3 nuunrtiin irifrt 

DFP = A f DFPP = Af" 

:d»b3pa 

f = fel + A f + iA f " = f R + i f j [4 ] 

. fnnwina , f ba ? j i>mn pbn.ii 'cnnn pVin on f j - i f R ) 

: 1DD3 I D ma 

[S] 

APRS = -DFPP = -fj [6] 

AFIC = DFPP = fj [7] 

AFIS = SUMAF + CCF + DFP = f R [8] 

naaon mpn 2.2 

:ncipn >T-by i n ' j njnnn mpn 

F(h,k,!l) = £f . .exp[2i i i (hx. j + ky.. + l.z.)2 M 

: 1D03 

At;R. = 2Ti(hx. + ky . + J z . ) [ 1 0 ] 

: I ! JB Tinsa F Dnpnn n!>DDnb n w (hkJ) i i u ' nnn I nnsiyn 

I h u - F-F* [11] 

:t:n> [9]-a ojaiaoaNi j i ' i o n i J U ' i o n m i s m , f "nay ( f + i f j ) nojrm 

- 3 -\I{(:::r'!':\j -()2.; 

בסמו:

[2] 1/2dhki = /גSNL = sin6 

 IAF Ia.exp[-b. (sin6 ~ SU /ג( 2 [ [3]
1 1 . 

1 

הדיםפרםיה:בתיקוניההתחשבותלאחר

DFPP = lIf" DFP lIf' 

מקבלים:

[4] f f e e + II f' + ill f" = f R + i f 1 

 .בהתאמה) , fשלנדהדמיןןהחלקהממשיהחלקהם flו- fRכ

בסמו:כוכמו

S [ fכ
R 

DFP + CCF + SUMAF = AFRC 

] 6 [ f 1 -DFPP -= AI'RS 

] 7 [ 1 f = DFPP = AFIC 

] s [ f
R 

DFP + IAF + CCF ~ SU = AFrS 

המבנהמקדם 2.2

הקשו:על-ידיביתוהמננהמקדם

 Lf"exp ] 2ח ilhx. + ky], + iZנכ.נ [9]
 j , 1נ

:ן ] I.ו k. tכ

 :בסמו

 ,\ l;!'j = 2)ח Iר + Zj ~ Xj + kYjכ ] I[ס

שלן:בצמןד Fהמקדםלמכפלתיחטית ) hktכמהמישןד 1העצמה

[11] * F·r ~ ~ k וII 

fכהכבסת R + ifr ( עבורf , ית;ן: ] 9 [-נלאנספןננטהטריגונןמטריתוהצו'רה



\'Ri:\rm-n:3 - 4 -

|: = It f
R
 + i f

r )-cosCARG.) + i|CfR
 + if: )-sin(ARG.) [12] 

J 3 3 3 3 3 

,: = IffR -cos(ARG,) - f -sinCARG.)] 
3 3 3 

[13] 
• il[f, -cos(ARC.) * f -sin(ARC,)] J J J 'j J 

:1on i'331] in'n ,C . ,11"" tnowi !>B 'onm lbpani ,B. .mioiaaon mm noaan 

Tl-Mj = C^expC-BjCsinB/X)2] [14] 

:i3pJl 

SDMI = £[AFRC.-cos(ARG.) + AFRS.•SIN(ARG.)]-TEM, [15] 

SUM: = JCAFIC. -COSCARG.) + AFIS.-SIN(ARG.)]-TEM. [16] 

,\2 = SUM1 ; B2 = SUM2 [17] 

FF* = A2-A2 4- B2-B2 [18] 

D i ' lU^ lUl ipK D'BIOK 'U t l F ^0 iptin D13?0 113J) ^33113 rPXpilSi XhiVtMBti t]N 

:nx3n misa jpasna I3in AXT 

Fl = AA(U,K,L,X,Y,Z3 = £cos(ARC.) [19] 
j -1 

F2 = BBCH.K.L.X.Y.Z) = £sin(ARG.) [20] 
j J 

SUM1 = £(AFRC-F1 + AFRS-F2) [ 2 l ] 
j 

SUM: = ]i(AFIOFl + AFIS-F2) [22] 

= /sUMl 2 + SUM22 [23] 

-  \ 1 )]::;)' 1 '\ 1ןן- 2 :,- 4

] 12 [ ), (fR, + if r )'cos(ARG,) + iL(fR + ifr )'sin(ARG ~ l' = 
J j jj כj כJ 

ןהדמיונלוס:הממשללםהאיבריםה~~זתיואחר

I[t'I(, 'cos(ARG j ) - f r 'sin(ARG,)] 
J J j J 

 ] 13ב
]), s(,\RG,) + fr. .sin(ARG סiL[:1 'c + 
J 'j J j j 

נוסף:מכפילתיתן ' Cjנאתר,האטוםשלהיחסיומשקלו , Bjהטמפרטורה,גררםהנבטת

 ' '/I, = C,exp[-B,(sin8 ~ r /ג( 2 [ [14]
J ) ) 

רנקבל:

[15] , EM -בז), L[,\FRC, 'cos (ARG,) + AFRS, ·srN(ARG 
 . i ) J ('ככ

SI/~11 

[16] . I ~ E ז-]), s(ARG,) + AFIS,·SIN(ARG טI[AI'rC"c 
 . i Jככככ

SU~I~ 

[17] ,\2 = SU~II; B2 = SU~12 

[18] FF* = A2·A2 + B2-82 

אקוויוולנטייםאטומיםלגני Fשלחלקיסיכוםענודמרכנהבפרנקציהמשתמשיםאם

הבאה:בצירהנתככיתהדנרליצג

] 19 [ ).;( s(AR סLC = ) 2 , ץ, I\J\(I/,K,L,X /' 1 
 jכ

] 20 [ ). RG ~ Lsin(. = ) 1H(//,K,L,X,Y,Z / ~: I 
 jכ

] 21 [ ) AFRS-F2 + 1 '/· L(,\/'I(C 11 ~ SIJ 
j 

] 22 [ ) AFIS'F2 + LCAFIC'F1 ~ I ~ U ;~ 

j 

 I<;U 12-~ SU + = ' l ~ 11 ?י ] 23 [



M«:N(1X)-IP23 

n>pn>n nnsyn 2.3 

mpn ami in ajm , n " i i n d,. -py '̂ 313 H ,K ,L >:ny to liny D'xnipn F 2 o i y 

. • ' l i t ; d.. '3iyi F > 0 o o n n n D'Dnyn ^on xin\» ,p i i a n n 

p = ,4t: 
:Nin runnn mpn t>w yxinnn -pyn 

SF = F = /-^f- l > ] 

: lnpina o'-nupi 'T-by j n u ' D nninnn to 

11(1) ,K(I) ,L(I) Ch.k.n) -i!nn »o:na>N 

RSPD(I) - g h ( a [25] 

DS = 1/RsrncD = d h l a [26] 

BT(l) = 2ehu (mrnnn m t i r ) [27] 

SFCD - P h u [28] 

AMULTCI) = P(h,k,z) ( > n n n D I U ) [29] 

: 'T -by nuunnn nnxyn 

AINT(I) = LPF(I)-SF(J)2-AMULT(I) [30] 

^P^Ki Hcbye-Scherrer no*B imy aHitinn n 'Xt ' ibis-yji iS mpn Kin LPF(I) IWND 

:nnoun 'Dt> m o n n a m n ay "lomup-ifl'Tn no'B IN 

, I.PF = (1 + cos22e-cos22oQ [ 3 1 ] 

sin^e-cosD 

.Tiuni-u-mnn ba mrnnn n ' l i r N'ti 2a-i ,Bragg n n n N'n e IWN3 

'my O'nuion ,nnona auioi nnnn n>:np d., . '3-ijii nntnn ison B' I B M 
nkJt 

.IUK binn -pyi AINT(I)-n 

- 5 -\I~(::': I 'j \) -l123 

היתטיתהעצמה 2.3

מקדסנמנהכךואגבמסויים, dhklערך"בעלי , K ,Lערכיכלעבורמקובצים F2ערכי

שריים. dlן ktלערכי r < 0הנותניטהערכיםמספרשהיא , Pהרינרי

הוא:המננהמקרםשלהממוצעהערך

[24J f. = ~2 SF 

 :כדלקמןוקטוריםעל-ירימייצגותההחזריתכל

 II(Tכ , K(Iכ , h,k,I ( ) L(Iכמילראיברכטי

[25J kl ןRSrU(I) = gl 

[26] d
hkl 

) srD(I iז/ US = l 

28ההחזרה)(זווית [27]
hkl כU'I'( I 

[28] kl ןSf'(I) = FI 

 V>IIJI,'I"(I) = r(h,k,l),הרינוי)(גורם [29]

על-ידי:מחישבתהעצמה

[30] 
7 

,\I'JT(I) = LPF(I) 'Sf'(J)-'i\I>IULT(I) 

לאבקה ןן,>' I י:'.}ר- S--,'!ן 'c1'!·C"זשיטתעבירהמחישב-פולריזציה Vלןרנמקדםהיא LPF(I (כאשר

הנרסחה:לפימינוכרומטירעםהדופרקטומטרשלטתאי

[31] (1 + cos
228'cos 22a) 

7 
sin~e·cos8 

1.1'1' 

המובןכרןמטןר.שלההחזרהזוויתהיא 2aך- , Braggזרויתהיא eכאשר

ערכימסוכמיםההפרדה,לכושרמתחחקרונים dhl > 1לערכיהחזרותמטפרישכאשר

AINT(I)-n אחד.כולללערך
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'TDmD 

I = 1,0 
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A'TOH T IDTD TUN ^D3 A X " n D1DK 0 1 p ' n ; A ' T 0 n 

PR(I) , I = 1,6 A'TDP n o m a IIBB 

j '10,1 nnniD rnbtin j ' b n ' j ' n P ( I ) n n u m a TDOB 
(NSG) A 'TO!> n i p TDO» 

hk£ T 1 T 0 1 n'X03T:i 'N 
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a ' m m Ni>c 
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הביצרעיםפיררט 3

 . 1בטבלהניתוהמחשבתכניתשלהביצועיםפירוט

 . XRINTהתכניתשלהביצועים 1טבלה

הביצזע מספר

הפעולה
הררושהוהסברוטינההקלט

- 6 -

היחידהבתאהאטומיםכלמיקרם

הסריג;נקידחכלפיהאטומלםטיקים
 ) NBR(קורהמריגמירכוז

לפיהאטימיםמיקוםהשלמת

הסריגמירבוז

האקווי-המקומותבלשלמברוטינה 3
מיקיםהיחידה;בתארןלנטייס

אתרבבלמייצגאטומים

אקווי-מקומותשלסברוטינה 4
סריג;מירכוזנקירתסביביולבטיים

אתרבבלמייצגאטרםהסריג;מיקרם

 PR(I),I = 1,6הסריגפרמטריששח 5

מינימלי; P(I (פרמטריםממפר 6
 ) NSG (לסריגקודממפר

מינימלי; P(I (פרמטריםממפר 7
גלאורך ;) NSG (למריגקודמספר

 ] 26 , , 26 [זוויותותחום
 m1ח maxתחומיםלקביעת

לפיהאטימלםמיקים
האקוןיוןלנטייםהמקימית

המרחביתהחנירהשל

לפיהאטומךםמלקיםהשלמת

ולפיהמרחביתהחבורה
הסריגמי'רבוז

ג,םרי lפרמטריהשלמת

 hklוסידוראינרבסציה
המישוריםמירווחילפי

dhkt 

 .', i(, ',I·! \; -U ::'י:

הפלט

r 
I 
i 

מיקוס ~

כל
האטומית

פרמטרי

J 

l 
הטריג

 )(] Iכ
 ::ן},ן

;' k ןlll יאטר-:

רכס] 1 ",

 , 1טלירדי

 1 "ךובסי IBRהקודממפר 8
תררמים אכ.!\'

להחזרה

מחזיריםכלתי hk !השמטת

;פיהליבלםאןהאטימלםצידן 9

עבורמקדמים 9הכנסתקוד;מספר

היוניסאיהאטומלם

אטךמייםפיזורמקדמי

בלכדאלסטיפיזורעקב

וגררמידיםפרסיהתיקיךמקדמל 10

טמפרטורה

מיקיםלפיהמבכהמקדמי
האטומיםכל

אחתלפיהאטומיםכלמיקום 11
משקלמקדם ; 4 , 3 , 2 , 1הפעולות
באתרלאטום

מיקוםלפיהמנכהמקדמל
אתרבכלהאטום

מהיר)(חישןנ

מספרנאתר;מללצגאטיםמיקים 12

שלי Dיחמשקלהאטרם;שלקור
אחרים;לאתריםביחסהאטום

 BBו- AAהפונקציות

עםאטרמייםפיזררמקדמל

רגורמייספרסי~תיקוני

הטמפרטירה

 ; 2 ~המובוכרומטורזורית 13
גהגלאורך

ציה; Tלררנץ-פולרימקרם
ההח·~רהעצמןת

בחוץראם 28maxהגל,אורך 14
 26 ,גם

 m1ת

 29ההחזרהזירירת

I 

I ~~~~~ 1 (ו SI' l 

i 
c 

) 1 (' 1 ' 1,1 
 ,\ r ~ 1' ) 1כ

 D'I ')כ[
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tpjjnn -\w>n 4 

,.vvrs .MiiL'i'V .SPACI". ,LAT ,BRl.T n u m n M ;XRINT - rmp->y n'aan t ib i ia n>jDnn 

. m ^ a i m n i ' n ' i D BB-i AA ni 'Spaiai . n ' j i x ' n FCHECK mxpug ;SELCT ,EQPT 

XRINT nnp ' i in n'Jann 4.1 

:0 ' tan D'piiunn n 'U3 ni isnn 

.SWITCH .INTENSITY ,SFACT .SHIFT .LOAD 

fD ' j in jn njivv) LOAD 4 .1 .1 

. l i w i n •'inn IIN tpysipn o ' i " u noitw i»»yo LOADDIM 

.n>>aiDNn iTunnn 'mpn a iB ' t i i D'mpn nyun n j ' yo LOADASF 

. T i u n n n m n n n i ' i m bxn T I I N m 'yo LOADLAM 

.n>oiDO'in »aip»ni ni imsnon i^ip^n n j ' yo LOADCOR 

rt 'bn' jpn n ' l i r i , (\'S(; ,\'BR ,IBR) Bravais J' lot; l i p - ' i a o n nj'VD LOADLATTICE 

.(MAXL .NCAST) n'in'OSni 

. j ' l o n QUI m o n n o m s m'yo LOADPARAM 

.D'niDNn o ip 'n n j ' yo LOAUATOMPOS 

Stf/Fr 4 .1 .2 

nn'ioan BRI/l a j - o n a o i nunp , (NBR "npn >at>) tPKnan n s v n n 'Db D'niuxn rum 

'Di Q'niuN mpnyn n j " n n TNI ATPS na 'onao i K i i p i in»3 .A' lon n o m a n« 

.(EQPT n j ' o n n o ) n>amnn miann 

SFACT 4.1.3 

D':-"!jnn -is n>xo:m>N ;Q(I) A'lon 'noma rm naonnn SPACG na 'onao i nK' ip 

.RS!>u) '39inn J ' lon >-nopn ia nt>iy -no >ai H(I) ,K(I ) ,L ( I ) 

-  \: I ~ J-· .. ] 1 \ן _ l! .ן,- 7

התכניתתיאיר 4

 ,.\ , I\IL'I'I' ,SI' .. \Cl; ,L ~ I·I'S ..ז\ , BRlז,סברוטינות ; XRINT-עיקריתתבניתכוללתהתכנית

אופציהן. Iפנימיות BIIו- \1\1ופונקציותחיצרניה, FCHECKפרנקציה ; SELCז , EQPז

 XRINTהעיקריתהתכנית 4.1

הבאים:מהבלרקיםכנרזההתכנית

LOAD , זSIIIF • זENSITY ,SFAC זCII ,IN זSliI • 

4.1.1 LOAD הכתוכים)(טעיכת

LOADDIM הזיכרוןממדיאתהקובעיםגדליםטלוטהטעינת. 

LOADASF האטומיים.ההחזרהמקדמךלחישובמקדמיםתשעהטעינת

LOADLAM המונונרימטור.וזוויותהגלארררטעינת

LOADCOR הדיספרסיה.רתיקוניהטמפרטורהתיקרניטעינת

ICE דדLOADLA לסריגמספרי-קודטעינתIBR) Rravais • ו(S(; ,',jJ :"( מינימלית,וזווית

I 1(זמכסימליתJ\XL ,NCAS ~( • 

LOADPARAM הסריג.רטםהסריגפרמטריטעינת

OMPOS זA טLOA האטומים.מיקוםטעינת

4.1.2 SHIFT 

המשלימה HR~ולסנררט'נהקריאה ,)~ BRהקוד(לפיהמתאיםהמירכוזלפיהאטומיםהזזת

לפיאטימיםהעתקיתתהיינהואז ATPSלםנרוטינהלקרואניתךהסריג~פרמטריאח

 .) EQPז(סברוטינההמוחביתהחבורה

SFACT 4.1.3 

המצייניםשלאינרכסציה ; Q(I (הםריגפרמטריאתהמחשבת SPACGלםברוטינהקריאה

) H(I) ,K(I) ,L(I ההופכיהסריגווקטרריטלעולהסדרלפי) S!)II ~ו. 



Nki.\(TM-lPJS - 8 -

INTENSITY 4.1.4 

-mibri , n o m n n'aion ,TsmiD3'Nn nxsinb m » n n Q'/nmn b3 trnBinn m pibaa 

.>>io >ni i-pn ba v n > -no >ab . nnvo i i m m n ,mnxyn 

:ni(on n ib iyam D>piban~mi n« bbiD m pib:i 

• [ ' ] > [ ' ] niNiiunn 'ob mtnn b:> Tiny D"niuKn mtnnn >mpn 2iB>n ASF 

. [_'.i] ny [ u ] niKi ianni , [ l o ] ny [3 ] niKiiBnn >ab naaan »tnpn aiB»n FACTOR 

ninr Hr.-igg m-iTtin >by3 inann imps nN nxnpnn MULTF n j 'onaob nn»ip MULT 

. [-M] nNiiunn >ab p ' ia ' " in mpn mo SF mann >mpa iw nx'siim 

>ab .Txmbio-VJTib 'mpn aiBTi i Bragg pin >ab Bragg n i ' i n aiB>n TETALPF 

. [ 3 l ] nmiBan 

. [ l l ] rum Ban *ab CINT imorp masyi AIMT mnxy aiB't i AINT 

I; ,Kj ,1-i ,1'j .CiNTj ,DT. ,SF i ,1'LFj .AMULTj :nntnh( i b» nbao noa-rn OUTPUT 

SWITCH 4.1.S 

.NCODR .D'Kiin n p a B I » ' B >i>-by aio>nn -pbnn nonn by n jmn 

LAT na^oTODii 4.2 

:D>ion D'piban ni< nb'aa LAT rn'onaon 

.Anon n o m a nnbBn PARAMETERS 

. o a i n n i n o a n o m a aiB't i RECIPROCAL 

SPACG naipnaon 4.3 

:n>!on d'piban rm nb'aa SPACG nj^DiiaDii 

m i ' n t n 'ainn nyap limb ,-ib'a ' 0 3 I ] > K by HTS- IO 'N INDEX 

B . a imann 
mm max 

NCAST MAXL MAIN 

JKL IHKL SPACG 

-  \ I }\.\ )' 1 "(-) 12ל.- 8

INTENSITY 4.1.4 

כלרמרהדררשה,הסרפיחהאינפורמציהלהוצאתהדרושיםהנתוניםכלמחוטביםזהבבלרק

סריג.מירררחיטליררדסדרלפיוכדרמה,הזווירתהעצמות,

הכארת:והפעולרתמת,·הכלרקיםאתכוללזהבליק

ASF 2 [ ,] 1 [המטיואוחלפיהחזרהכלענררהאטומייםההחזרהמקדמיחישוב [. 

FACTOR בוהמשרוארח ,] 10 [עד ] 3 [המטרראותלפיהמבנהמקדמיחישרבlc [ בעד,:[. 

LT nלםבררטינהקריאה ~נMULTF החזריתנעלךהמננהמקדמלאתהמקבצתlgg ;'ן~ I זהרת

 .] cב~המטיואהלפי rהריברימקדםואת SFהמבנהמקדמיאתרמוציאה

TETALPF זוריותחישרבBragg חוקלפיBragg לפילררנ'\-פילריזצ'המקרמירחישוב

 .] 31 [המשוואה

AINT עצמותחישוכNT זA יחםיותועצמרתT אזC 11 [המטויאהלפי [. 

OUTPUT ההחזררת:שלטבלההדפסתLFi ,i\)\IUL'ri יi ,I' j ,ll j ,t:]:i1'i ,D1'i ,SF i ,I ~ I j ' 

SWITCH 4.1.5 

 • JCOI--: (~מתאיס,כקידטימוטעל-יריהחיטרבתהליךהמשךעלהרדעה

 LATהסבררטינה 4.2

הבאים:הבלרקיםאתמכילה LATהסברוטינה

PARAMETERS הסריג.פרמטריהשלמת

RECIPROCAL ההופכי.הסריגפרמטריחיטרב

 SPACGהסברוטינה 4.3

הבאיס:הבלרקיםאתמכילה SPACGהסבריטינה

INDEX הזיייית:תחימיקביעתלאחרמילר,אינרבסיעלאיטרצירת

 8max 8 ' mlnהתכנית

~IAIN ~IAXL NCAST 

SPACG IHKL JKL 
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D ' I I D u ni^j!3 niaiB D'TiB'n ninaemn (hkn) r m a m ,ODN n n r n n p i V o SELECT 

. t m i m n u o i D>>aip a n a n i 

.>aainn A'loa a>pmn a i o ' n SPACE 

. ' a a i n n j -non m u p i ,RSD(I) >w nbiy "no >ai nnrr inn I I T O SORT 

MULTF nJPPnaon 4.4 

n'HM>nn na'jiyn .-rn'ia pibai GROUPING n ' i i s ' t i u ' W ntnan MULTF rmonaon 

nn'yini (nino^ nnx {hK} nnoBnb) nnr d mbya nnrnnn ia F >any ia AN nxapn 

. IT imnnb imriB nnTnnn "iaon nn p i [24] nunonn >si SF b» yxmn -py 

:-noiano p ntiN rpTtini nminn nnsonn ^3 iinn (hkl) rm Tma iniaa pi^a 

Jno3 {321} nnaunn ,!«mi,iT T m . ' in 'oan -py iya Kin Q.. = 3h + 2k + £ 

mxnn nirm ti 'ijnoonn {2111} nnawnni (321) >i>-iy n;m>n n»nn >aipn 

. (1111) »T-»y 

{3i)(U-i {121} ^a^ .D^ion (hkl) n»->y m i ' T i p m ninaanB n n p i i i iy o'rpyb 

. i n n mruti Q.. Tiy bya {221} 'T-by n>n» n s i ' n m mpna ,(d inin m!?y3) 

.nbaann >n-m mao n»n» niaann t n n li 'Ni 

ATPS na'unaon 4.5 

D I D ' U n ' - i j . D " o j i i i ' i i p N n ninipnb DIDN !O !>B npnyn nysan ATPS n i ' onsen 

•p HK u s > i a N'n TNI , i»nn m>n> xnb a>moKn ba mayn nyxann FCHECK r v i p n a a 

nN'">P ' T - ^ y noyi npnynn T>nn . inn tnui* niyxnua mp'H lnint i D ' i aun cn ionn 

.EQPT n:>onaot> 

EQPT !»»onaen 4.6 

I T n j 'onaoa .ma'xao ns-iiva t iBmn ipaman m i a n i -rni'na myo j EQPT naionaon 

13b nipnyni npipT n j 'N npann DN .Q ' lDJ i i i ' i i pNn D'mp'nn i a i DIOK !>a p y i n 

. lnaia EQPT V m I T m 'onaoa nyo!> o> ,rniann 

-  ~; J ~):'; ) 1 ":(-)ו 23- 9

SELECT רהפרדתאפס,החזריתסזלוק)~ hk ( בעליתשוניתמזשודזםממשפתות. I:I li11kr יייס

וטטרגונלזזם.קונייםלמננים

SPACE מרחקזחישונD ההופכי.בסרזג

SQRT ההוסידורr של'נולהטדרלפזזרות) RSD(I , ההופכי,הטריבוקטורי

 MULTFהסנרוטינה 4.4

החיצןניתהענינהפנימי.יבליק GROUPINGחיצוניתענינהמכילה MULTFהסבריטינה

ומוציאהלפחות)אחת } hk ~((למשפחתזהה dבעלרתההתזרותטל Fערביבלאתמקבצת

זו,להחזרהטתרמיההחזרותמספראתוכו ] 24 [המשוואהלפז SFטלממוצעערך

טהביטול:כךאחתלהחזרההתירמתהמטפחהכלמתיר ) hk ~(אתביחרפנימיבליק

! + 3h + 2k ם! Qhk 32 (המשפחהזר,למשל,בדרךמבסזמלז.ערךבעלהואI ( בסריג

מזיצגתתהיהההכסגונלזח } 2rI ~(והמטפחה ) 321 (על-ידזמזיצגתתהיההקובי

 . ) llכ!על-ידי

 },; Jj)(Iו- }" 2I {מסוודם,למשל ) hk !(על-ידישונותודוצגוטמשפחותלקרותעלרללעיתים

זוחר,הגבוה Qhkfערךבעל } 221 {על-ירייהיההייצוגזהבמקרה .} dאיתר(בעלית

ההכפלה.גורמיסכרםיהיהההכפלהגררםיאילר

 ATPSהסנררטינה 4.5

טלמוטעל-יריהאקיויוולנטיים.למקימותאטרםכלשלהעתקהמבצעת ATPSהסבדרטינה

כלאחמייצגחהיאואזאחיד,יחירהלתאהאטומיםכלהעברתמתבצעת FCHECKבפינק~יה

קריאהעל-ירינעסהההעתקהתהליךאחד.אטיםכאמצעיתמלקיםלאותיהגרפליםהאטימים

 . EQPTלסבריטינה

 EQPTהסברוטינה 4.6

זונסברוטלנהספציפית,נהרצההנדרשתהמדחניתלחנורהבמיוחדנטענת EQPTהסנדרטינה

לפילהעתקותזקיקהאלנההתכניתאםהאקוייוולנטיים.המיקימיםלכלאסיםכלמיענר

כלשהו. EQPTגידלזונסנרוטזנהלטעיוזטהחבורה,
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rpjpnn nbyan 5 

d->>aioNn mtnnn impn 5.1 

:n'n m a y nn'ipn mips IBN ,O'OI:J U> I T I K DIOK !O!> 

REAIl 300, I, NT(I), (AASFCfl.J), J = 1,9) 

300 FORMAT (13, A5, 9F8.6) :UmiD3 

. l ( ' 1 Internat ional Tables IV-n y a i a n l i on ' a b . i i ' i IK cnoN^ n n ' B laon Kin I 

:-itiK3 [ l ] nKiiuinn ' s i o>mnin nyonn (coef f ic ient ) otpnn nx inon J 

.J 1 2 3 4 5 6 7 8 9 

Coeff ic ien t a b 

.ClniJ-KsiiK) !!•»!» IK DlUKb ->U'3 Kin NT 

.250 n y iya I TiAoi i-n nn>m nK 

l-nu , i i»K3 ,'>K3na) dn' jpa Kina -no !;33 dpnb •man D ' j i ' n i d'muKn ' O ' D I S nx 

. (250 n*n> i n n x n 

n* tPjD.ib in>J .d'mpan niion^ t i ' jD in d*o>u-o 212 inn- ioa "p5 t p j n ' J f i t al)u3 

DmbN on"nn^ i n i j r ' j i i ^ ' a njpnsn TKI .yiap l a i f o d ' i i m n > 0 ' U I D I P B K I 3 d i i a 

n ' o n j i i d'nioKn i i ay pT d ' j i n j n no^Dna panoni> dA IBOK .d 'y iap d ' ^ l t i j bKD 

.aunna yiap p i x a I!?N d ' j i n j lonx^ >wip to l'nw v ' s * *IN"I .n'a'^aon nanna 

(LOAULAM) ian I T I K I • n o n n a u i n n n ' l i r 5.2 

:Kin tun TTIN^I l o m - o u i n n n ' m b nx'ipn mipa 

READ 100, ALF, ALAM, NLAM 

100 FORMAT (2F10.5.I5) :UB1laa 

.?•>-! HT Dipn TNt;n> i n n i i o n n a n i a I>K dN .(a) T iunnDnmn m m x>n ALF 

. m o n n a ' m n x TO t>t> (X) tun TIIK Kin ALAM 

- 10 -\1«(;\('1'\) -IJ~3 

התכניתהפעלת 5

האטומייםההחזרהמקרמי 5.1

היא:עבורוהקריאהפקודתאשרכרטיס,ישיוואואטוםלכל

 Rl,\(J 3()1), 1, NT(I), (AASFC(I ,J,כ J = 1,9כ

 0lו I1 FORl\I,\T ) 13 , ,~ 5 , 91 ' 8.6 (בפודמט:

 ,) I ['1ןן tcrןן ltional 'j'al,les rV:ב-המופיעהסדרליוו,לפיאולאטוםסידורימספרהוא

J כהמקדםאתמסמוcoefficient ( הממתשעתv דמיQ כאטר: ] 1 [המשוואהלפי

ו. 6 8 9

c a
4 

b
4 b3 a

3 b2 a 2 br a
1 

coct"t"ici"nt 

NT (אלפא-נומרי).ליוואולאטוםכיגויהוא

 • 250ערךבעל 1יסגור Iה-ימת Iר"את

טה-)כאמור,(בתנאי,ביניהםשהואסדרככללמקםאפשרוהיוניםהאטומיםכרטיסיאת

 ,) 250יהיההאחרוו

אחלהכניסניתךהמקדמים.לתשעתמוכניםכרטיסים 212בסך-הכללכוניחניםזהבשלב

אליהםלהתייחסניתןביצועיתמבחינהואזקבוע,באופןהנתוניםכרטיסיבראשיתכולם

הנדרטיםהאטומיםעכורדקהנתוניםבהכנסתלהסתפקגםאפשרקבןעים.נתרניםכאל

במחטב,קבועבאופךאלרנתוניםלאחסןקושיכל)ייו I!Iלצללןראויהספציפית.בהרצה

 )-LOADLAI !(הגלראורךהמונוכרומטררזררית 5.2

היא:הגלולאורךהמונרכדרמטרלזוויתהקריאהפקודת

! Lr', ALAl-r, NLAI-~ I\[;,\D 100, , 

 11ו I1 r'ORl\L\T (2Fl().5,IS (בפורמט:

ALF כהמיניכרימטירזיייתהיאa (. ריק,זהמקוםלהשאירניתןמונרכרומטרראיואם

ALAM קרךשל )ג(הגלאורךהיאX ,מיביכרימטלת
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•O-I IN nn'en l i nn N ip ' i t>>n T I I K tKi ,(ALAM nipna) bx TIIK!> l i p laon KI.T NLAM 

.nuatin niinna DATA-a twin nojaino Di'jaipnn iun 

(LOADCQR) m imnau i i i 'D iaan ' J i p i n 5.3 

:nNan mxmia j iNn >ab a'Djiain miD-ianoni nunac ' i n i m p i n 

.(IEL) 11>> IK DIDNi Tip TaOB Bl 01013 baa 

. ( [14 ] nKiicn) B(IEL) Kin mioianun tn ia 

:on nianaonn impn 

DFri(IEL) = flf. 

DFP2(IEL) = if1.1 

:N>n nKiipn mipa 

READ 510, IEL, B(IEL), DFPl(IEl), DFP2(IEL) 

510 FORMAT, (15, 5X, 3F10.5) :omiaa 

nx bnoi 250 -py ij<3 IHL y a i ' la o'rna x ia i ,n 'Brian DiniuKb D'arjin nn'BT qioa 

.nn'Bin nvao 

.nn'cnn t n ' j o i i n ' ob co ran IIK pn D'aan!; u ' .onaba l i p ' n impna T i i x I>K DK 

.•'DDixn I!JK many im> .n 'onao' in 'a ipnln ,B.-b D'ary noaan N5bB ro i? l i m n 

D'u-ia.-i nK onanb nam , n ' M a o ' i i i p ' n 'mpn nDjan K?? DAB "ii3T!> amn : ,n jn 

.b" jn lAion 

(NSGIBR) Bragg m i n t oinni ;>'ion I I P C 5.4 

:Km Bragg n i ' i u ninni A'-ion x i i ' o b nK'ipn mipa 

READ 200, NSG, NBR, IBR, MAXL, NCAST 

Jon FORMAT (515) :omiaa 

:Da'.n ti'aann a i n ' a i Dmnann t i p naon Qn d'jnann 

:'aa a' lon bw n'romon naiyn? u p Kin NSG 

-  ;:ו} l::;r 'ו';: 1 112- ,;- 11

NLAM במקוםגללאוררקורמספרז1וא)AI.AM (, אןרכירשימתמתןר"קראהגלאירריאז

התכנית,בתחילת (] AT .~-במראששהוכנםההמקיבליםהגל

 ) LOADCOR (יטמפרי\ורהדיספךסיהתיקיני 5.3

הבאה:האינפורמציהלפימוכנסיםיהטמפרטןרההדלםפרםיהתיקיני

 .) IEL (לייןאולאטוםקודמטפרישכרטיסבכל

 .)] 14 [(משויאה IEL)B (היאהטמפךטירהגירם

הס:הדיםפרםיהמקרמי

I\f! 
1 

~f'.' 
1 

DFrl (IEL) 

DFP2 (IEL) 

היא:הקךיאהפקידת

) I Sll), IEL, B(IEL), DFP1(IEL), DFP2(IEL וA ~ R 

 510'ו Oו I!J\'I', (I5, 5X, 3FI0.5(} (בפורמט:

אתלסמל 250ערךבעל II'Lייפיעבוכרטיסיבואהנדרשים,לאטומיםהערכיםרשימתבסיף

הרשימה.סגירת

הרשימה,סגירתלסימילהכרטיסאתרקלהכניסישכלשהם,תיקיןבמקרמיצירראיןאם

מאופסים.אלןערכיםיהיןהדיספרסיה,ילתקוני , Biל-ערכים nOהכנשללאלימרמליתר

הכרטיסאתלהכניסחיכהזיספךסיה,חיקיןמקדמיהכנסתללאשגםלזכורחשובהערה:

הנ"ל.הסיגר

 ) NSGIBR) Braggזוייותותחוםהסריגסיווג 5.4

היא: Braggזווייתיתחיםהסריגלסיווגהקריאהפקידת

1AXL, NCAST ~ NSG, NBR, IBR, ,ןו\, 20 )ןr: ו{

 FO 11(21 ו,,'~\' r ) 515 (כפורמט:

יהינם:התכניתלניתיב"משמשיםקידמספריהםהמשתנים

NSG לפי:הסריגשלהסימטריהלמערכתקידהוא
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Jv"S(; 1 2 3 4 5 6 7 

I . . t r i - mono- o r tho- t e t r a - . . hexa- rhombo-
c l i n i c c l i n i c rhombic gonal gonal hedra l 

nab waAn n a i ' n nx inian Tip loon inn 

Bravais l a t t i c e P A B C F I R 

n i o o n n m*BKin n m p a b (0 ,0 , c ) niBKinn D'nioKn ipn jm NBR u p b DNnna 

. (1 pio nio) T iDTn i DNnna 

: n o i n > .NBR-l NSC t m i p n •>jm >n -by niiAnb i n ' j Bravais ?A>IO 14-n inn ba 

.NSG = 5; NBR = 6 l a i i a , I ' a i p - BCC A>10 

,NSG = 7; NBR = 1-3 A'xnb IBON m n i a a n A' lo 

.NSG = 6; NBR = 7 ,R 'bJlAOana DA IK 

annua .SPACG niponao u n a n m i i n P ' K B nn tnn pi !no 11251 Tip ison Kin IBR 

: lnpi iD nnrnnn by p i n'sosia'N nyxan SPACG naionaon nt n p i 

6 5 4 3 2 l I B R 

is 1 ; li + k + t. h,k,£ k + l h * l k + ft u v , n»>nn 
a ip 'n = J.\ n i ' l l t D313 = 2N = 2N = 2N n,k,Z - , , r n n n 

D'olUKn 0"A i r ->N IK 

[!'] . iKi imu f\ ia iy D I P M B ia >T»->ji main mpna nmn.1 p i i ' o loaNO "BR = 7 

. IEL( l ) i i y asm 

. ru 'Dn j i i n Tina >ODN -py F-i bapn> noun niaaxnn o>isi-> o>nrn D'aioNn ba DN 

-p-nnb 'una iab .ois'Nn bapn' a ' a ia i f j 'aiya DA '"in , i iaa U J I K nr F '3 ONI 

.SPACG na'Dnaon u n a iaa iai> Df n i l tin (h,k,Ji) ' a i j i AN 

. n o m a n'in'Dann 2e i i m m ton MAXL 

. n o m a n ' i n ' j ' a n 28 n n n a ton NCAST 

-  \ו~)::; )"ו"':[- ,,~;:- ~1

7 6 5 4 3 "\SI: 

rhombo
hedral 

hp.xa
gonal 

cubic tetra
gonal 

ortho
rhombic 

-O חmO 

clinic 
 tנ"ז-

1..'1 i nic 
('"\. t i זו;.ן

NBR הניקורמספרהואn פי:הגבישמירכוזאתך?

 N\ון; 3 5 6

R F C B A lis lattice r ייה':Br 

הנום~ןחהראשיןתלנקודות ) O,O,r ;מהראשיתהאטומיטיועתקו NBRלקררבהתאט

 .) 1פרק(ראהלמירכוזבהתאם

לדוגמה: , NBRו- NSGהקוריםשניריעל-להגררהניתך Bravaisסריגי-14מאחרכל

 • NSG = 5; NBR = 6כלומר , Iקובי- BCCסריג

 l 7; NBR .NSGכ-להציגאפשררומבוהדריסריג

 R , 7 6; NBR .NSGכהכסגונליגםאו

IBR תורמודשאינךהחזרוחסילוקעבורקודמספרהראI םברוטינהבחוד; l :(\,'ו S . בהתאם

כד?קמך:ההחזרותעלרקאינרכםציהמבצעת SPACGהסברוטינהזהלקוד

IBR 2 3 4 5 ,( 

 h,k,tהמישיר
t + k t + h ~ + k י(., k ר,l "< + k + יפ:::'\ו 

נזיקים :-:2.זוגייםכו?ם 2N 2N 2Nירהמחז

האטךנויםאי-זיגייםאו
---~--

7 = SR -ערכישבמקוםכךעל-יריכ?שהובמקרההחזרותסילוקמאפשרt- j במשוואהJ י![ 

 . IEL(I (ערךמוצב

הסנרוטינה,בתוראפטיערך Fל-יתקבלהורסתהתאבכותיוצריםהזהיטהאטומיםכלאם

fנערכיגטהרלבכיייאלבניזה Fכליאם i להורידכדאילכוהאיפיס,יתקנלנכינים

 . SPACGהסברוטינהבתוךכברלכךהתורמים ) h,k,t (ערכיאת

MAXL הדרושה.המכסימלית 26הזוויתהיא

NCAST הררושה.המינימלית 26הזוויתהיא
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,n>>pn i n a ' i n b i u nN i i n j a onan i i r m baAin aanaa i n a u n b i n lu to 

DN naunm .Q'yopb 2e n i » m ninn ia npibn 'unioiK loixa nysan ip janni 

. l n a ' n (overflow) nvb* man K'JB laiKa yup baa nntnnn 

(NAME-PARAM) Anon n u m s i OAin oa s.s 

.n in ipn 20 ly t>w m a oy - i n i j NS!>N oni ioa - NAMEC4) Anon DB 

:n>n nxnpn m i p s .PR(6) "nopia D'Nipa Anon n u n i o 

READ 400, (NAME(J),(I = 1 ,4) , (PR(1),I = 1,6) 

•100 FORMAT (A20, 6F10.5) 

DiTan 'Db ' b n ' i ' n nnoms ^ o n o'janb n i x en NSG n>-by " m m m»n»n xn DN 

.2 nbaua 

. imbyna >• ,6 ,a n i ' i i T n ) PR(D ubpb D ' t m j n n n o m a n U I T O 2 nbau 

Sysren NSG Input, P(I) 

t r i c 1 i n i c 1 

liKinocl i n i c * 2 

orthcn-homb i c 3 

t f t n tgon . i l 4 

cuh i c 5 

h e x a g o n a l 6 

r i iomboiiedr: i] 7 

P(l ) P(2) P(3) P(4) P(5) P(6) 

a b c a 6 Y 

a b c o B Y 

a b c 

,«0°-n nj i t in t i ' i i m nvna p ' j y a ' j ' i p i j i n Anoa n i ' X N m i n !>!>Aa* 

. ' j ' i p n u Anna ina o 'a imn u n a " 

.SPACG ro 'Di iaon n>-by i n b o i ' m s o u n onumDn 

-  .'~ן~):\)·!··\כ-)(~.;;-- 13

הקיים,הזיכרוןגודלאחכנתוןלהכניסניתןמיגבלבמחשבהזיכריוגידלכאשר

אתומחטבתלקטעים, 26זיוייתתחיסשלחלוקהאוטךמטיבאיפומבצעחוהחכנית

בזיכרוו. ) overflow (גלישהחהיהשלאבאיפוקטעבכלההחזרית

 ) NAME-PARAI>f (הסריגופרמטריהדגםשם 5.5

מקומות. 20עדשלשדהעסנימר'אלפאבפירמט- NAf.fE ) 4 (הסריגשם

היא:הקריאהפקירת . PR ) 6 (כיקטירנקראיםהסריגפרמטרי

) 1,6 = PR(l),I ( 1,4,כ = I (,כ E(J ןNAf. ( ,)(4 ט U \,'ן I{ 

 ·ן)[)(:ן ,}OI \ו,\ A20, 6F10.S) Tכ

הפירוטלפימינימליפרמטריםמספרלהכניסצידךיש NSGעל-ידימיגררהיחידהחאאם

 . 2בטבלה

במעלות). ( , a , 6(הזרוירת I)PR (לקלטהנדרשלםהפרמטריםפיריט 2טבלה

 '(rL' ~ Sןיז I ~ NSt)Input, Pכ

 Pכן) 3 ( P ) 2 ( P ( P ) 4כ 5 ( P ( P ) 6כ

y a c b " t 1° i 1.."1 i 11 i c 

Y B " c b a * ic וןe] i סוור,וזJ 

c b a 3 ' i l ןmI ן)וI וו)ך-otI (ןן

a 4 jll ןI {ןlg ~ t l't J' 

5 i c !יII .~ 

a (1יI 11:ןL'X;lgoI 

a a ] 1 : Jr ~ ill )(ן l'Jlo"II 

 ,~}ןט_מהשונההזיייתכחירתנללו Yנמןניקיוניבסריגהויריאציןת*בגלל

טריקליני.בסריגכמךהנחיניםיינחנו

 • SPACGהסבררטינהעל-ירייושלמיהניספיםהפרמטרים
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(NIA CIA H Z ) tPmuK.T Dip-in 5.6 

:nn D'niDNn D I P ' D w a p i o ' B m n Di i inan 

.DiuKi Tip aaon NIA 

.-inxa DioNn ipun nx v x n n nantin CIA 

.H>i\ IK aioxn m u a i - m m p - XIA , Y I A , Z I A 

:x->n nx>apn m ips .NIA s 100 D^JDJ tpnioxn nip>n nn' tn n-moa 

READ 510, NIA, CIA, XIA, YIA, ZIA 

510 FORMAT (15, FS.3, 3F10.5) 

.CIA = l-a Tiayn n>aann ( l ina p« ) CIA = o ax 

nt mpna .ATOMP na'onaon >aa n»nn tpniuxn Dip'n naaBii ,NIA = 11111 ox 

.CIA s 1 

:n i»spj isa ain't) 'T>-ay launm naann ->mpn ,NIA = 11112 ox 

O I n t e r n a t i o n a l Tables I-n l i n n ninipa I » N ,AA(ll,K,L,X,Y,Z) ;BBCH,K,L,X,y,Z) 

a i m p ' n a n a y xa nt rnpna tpmoxn .1 irma tnmoxn laon ->D̂ » I T I > C1A(I) ' aay 

. (NBR = 1) D'DOli 

nm->ion n'amn mian i i ay ATOMP-a baAin ?naa D'nya aaon unniani l i r a nsin aaa 

u a anr n i 'na na>>n xa) mx n o t i o n man-in n-nan m y B B - I AA n i 'xpa iaa i ,nnx 

'aa nnx) i m a m n n m a n 'n»a 'omu ix aiB'na annan? , p a ,in»a .(ATOMP bin 

. ( B B - I AA 'a? n'aHni EQPT 

nnx nya n>wya i n . .vsa'ampa nio^ain lax n i ' spa ia i m j ' o n a o B ma nab na'on 

. n>nn aaa 

.iaan n i 'amnn ni-nannn nnx aa -nay n "«na i ti'aan aoon yap? in'a 

30-n a n i ' 'aya D'jana yamn x i m i n i ' a>n» mn B B - I AA ni 'spaian 'aa aiu't in 

. r n ' t r xn? d'niux 

-  >-:יז l::'> c'r(א 023-- 14

 ) NIA CIA X Y Z (האטומיםמיקום 5.6

הם:האטומיםמיקוםלקביעתהדרושיםהבתובים

NIA לאטום.קודמספר

CIA באתר.האטוםמשקלאתהמצייךמשתבה

XIA ,YIA ,ZIA -האטוקואורדינטותQ היוך.או

היא:הקריאהפקודת . NIA ~ 100נכביסהאטומיםמיקוםרשימתלסגירת

READ 510, NIA, CIA, XIA, YIA, ZIA 

) 51(} I;OR!>IAT (15, r-5.3, 3F10.S 

 . CIA = lל-תעבורהתכביתנתוך)(איך CIA = 0אם

NIA , 1נההםברןטילפיתהיההאטימיםמיקיםהשלמתP ~ A'I·O . זהבמקרה  11111אם

1 ~ CIA . 

בפונקציות:שימושעל-ידייחושבוהמבבהמקדמי , NIA = 11112אם

) I,K,L,X,Y,Z) ;BB(II,K,L,X,Y,Z (יAA , ה-ןמתוךלקוחותאשרInternatinnal Tables )ך(. 

למיקומיםיעברולאזהבמקרההאטומים . 1באתרהאטומיםמספרלפייהיו CIA(I (ערכי

 .) NBR = 1 (נוספים

מסויימתמרחביתחבורהעבור ATOMPב-מוגבלב;תיפעמיםמספרלהשתמשניתךהרצהבכ;

לזוזההלהיותחייבת(לאאחתמסויימתמרחביתחבורהעבור BBו- AAובפונקציותאחת,

לפי(אחתמרחביותחבורותבשתיאוטומטיבחישובלהשתמשלבך,ביתך, . ) ATOMPשל

EQPT לפיוהשניהAA -וBB (. 

אחתפעםנעשיתוזולקומפילציה,מוכבסותאלוןפונקציותשסברוטינותהיאלכךהסיבה

הרצה.בכל

הללו.המרחביותמהחבורותאחתבלעבורגבישייםמבביםמספרלקבץניתך

-30מיותרבעלילמבניםמומלץוהואיותרמהירהוא BBו- AAהפןנקציותלפיהחישוב

יחידה.לתאאטומים
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i i 3 T » n 'Db D " u j i i i > n p K n Q'Dip'nn >DS mux IJD i i a y i NIA ?! 11112-u mpn t>:u 

pi!i33) .1 ntnon ' o i n'myj niaynn .D'Ntwn NBR 7ipn IDDD >ob Bravais a ' lo be 

»' ,.\>-ion nm>n rm i>>sin NBR OK n n . n o i ' n n in Tip Kin NBR-I >»mn .(SHIFT 

. t0,0,0) ipomn "nay pi tpniuNn o ip 'n tin nxni T m 

.niQiNnnn mpnynm n ' j i an o ' t i a T n b NBR Tipn noon 3 nbau 

N'BU TlDTn (x >'. z) transforms to 

i r (x, y, :) 
A lx, >'. = ) ; (x, y + y z + y 

.i B (x, y. = ) ; (x + y y. z + y 
4 C ( X , y. 2 ) ; (x + y y + ' i . z) 

5 I : (•". y , = ) ; Cx, y + ' J> z + 'J; (x * y y, z + y ; (X + "i, Y * h ,z) 

(> r (x, y, = > ; (x + ' 2 , y + y z + M 

7 U lx , y, _ :i j_U * V >• * H, z + y (x <• y y + « j . z + Q 

. m i n i n Nm D'muNii ba t>w dip'nn JIN "lKnb n i s o> NBR s 1 DK 

:D»aip'nn UN mbapn n i t ron mana ,bsm!> 

NBR = 1 - l l j y NBR = 5 1 » y 

x y z x y z 

0 I) 0 0 0 0 

- 15 -~~('~:\'I'\) ·'\23 

המירכןןלפיהאקרריררלנטייםהמלקרמלםלכלאטרםכללעברר NIA ~-11112שמקרהבכל

(כבלרק ,הטכלהלפינעשיתההעכרההמתאלם. NBRהקרדמספרלפל Bravaisסרלגשל

SHIFT (. ו-הראללNBR אםהרלהמלרכוז,שלקרדהוא~ NBI ישהסרי\.,מלרכוזאחמציין

 .) 0,0,0 (הראשלתעברררקהאטימלםמלקוםאתלתארצורר

המתאלמרת.וההעתקרתהשונים?מלרברזלם NBRהקודמספר 3טבלה

nSTorms to ::ג tr )::: ,'> יx ( זרכךומ~ I ~ I :\ 

) : '\ , x ( , , 

),' + z " 
, 

+ ') , x ( ; ): ,') , x ( 

 " i ' + z , yג
, 

+ x ( ; ): , ') , x ( 

1 z " 
, 

+ y " 
, 

+ x ( ; ) z , y , x ( 

) z , '-z + Y , 1:2 + x ( ; גו)+ z , Y , 2 
, x ( נו);+ z " 

, 
+ y , x ( ו;:, ' j , x .( 

),' + z " 
, 

+ y " 
, + x ( ; ): ,') , IX 

 ) j ~ + x ( ; ) j + z , j ' + '} • + lx ; ) z ,') , xנ y +,י j + Z'כ
' J 

.\ 

.j (: 

I( 

היחלדה.בתאהאטומלםכלשלהמיקרםאתלתארציררלש NBR ~ 1אם

המלקרמלם:אתמקבללםהלהליםבמבנהלמשל,

 NRI \עבור NBR = 5עבור

y x y x 

 0 ) 1 0סס °

" " " 
)( 

, , 
1 ;'' 4 ' .' , , 

2 
, , , 0 

u , , 

,.' , , .' 
j ' 

, J " 4 , 

4 ~ .' , 3 . 
4 
, 3 '< 1 · 

(, 



S!lCN(TN)-023 16 -

(SWITCH) yijj>3n iann n-nna 5.7 

.NCODE i i p n loona Bin'B >-n-by n'jann n»nn by n ' s m i a j m l o i n SWITCH plban 

:Nin obpn 

READ 2 0 0 , NCODE 

200 FORMAT(I5) 

.4 nbao 'ab Kin NCODE-a oin'Bin 

. D O I B H NCOOE Tipn naoab m i m i i i D'sonn D»:injn 'D 'o ia i yi»»an nenn 4nbao 

n'B-mn n m m n 'ouna yiipan yam NCODE 

( 5 . 2 tpyD) ALF.ALAM 
*(5.3 q'yo) B.DFP 

( S . 7 T y o ] NCODE 

Bin b} -piNa aiamn by i n n 
Bragg j i i ' i i r Dinn iniNai 

(NEW ALFAL/M) 

>b 'bB 

( 5 . 2 q>yo) ALF.ALAM 6 n« Binn D'NIW I N ,b":ia DDK 
* ( 5 . 3 q>yo) B.DFP m a x ini->a iDpn d h U - B ia 

. (29 = 180° -\y) nnr n>,T 
Q'u ia ) 

( 5 . 7 q ' yo ) NCODE 

m a x ini->a iDpn d h U - B ia 
. (29 = 180° -\y) nnr n>,T (P 'T 

(9 ) 
max 

(NEW ALFALAM) 

5.7 i y 5.2 D'aiyoo O'aimn ba iiBin Diair i ] m i o 

5.7 l y 5.4 o'D'yon o»:nnan ba oy I K .Bin A'lob D>i im i m o 
ba m iK m i x 

( 5 . 5 q>yo) NAME , P R ( I ) 
( 5 . 7 i p y o ) NCODE 

numo ' U ' w a ,aiB»nn by m m 
laba »> ID 

( 5 . 5 n>yo) NAME , P R ( I ) 
( 5 . 6 t p y o ) NI CIA X Y Z 

( 5 . 7 <pjm) NCODE 

"mmfl » U » B Tin .aia 'nn by m m 
tpniDKn Dip'n ' n ' B i >i-ion 

( 5 . 6 1 'yo) NIA CIA X Y Z 
( 5 . 7 n>yo) NCODE 

IN Jl ' IO mix ny aiB>nn by m m 
H31B D'DIUN Dlp^D 

5 

END OF FILE STOP 6 

(5 .4 q 'yD) NSC ,NBR ,MAXL ,NCAST 
(5 .7 q ' yo ) NCODE 

Dinna aiB'nn by m m 
Bin 29 . ?26 

min max 

7 

-IIDN3 D"on D'tna c j a n b if .miDiono in n'DTao'T ' J ip 'na m i x I ' K DK* 
.5.3 q'yoa 

- 16 -

 ) SWITCH (הביציעהמשךבחירת 5.7

:\!(C:; (l'~) -023 

היא:הקלט

 . NCODEהקידבמספרשימישעל-ידיהתכניחהמשךעלאינפירמציהמיסר SWITCHהבליק

 . 4טבלהלפיהיא NCODEב-השימיש

READ 200, NCODE 

200 FORMAT(I5) 

NCODE 

השינ'ם. NCOט Eהקידהנדדשיםלמספריהניספיםהנתיניםיכרטיסיהביציעהמשך 4טבלה

הנדרשיםהגחיניםברטיסי הביציעחמשך

חדשגלבאירךהחישיבעלחיזדשלילי
 Braggזייייחחחיםיבאיחי

) NEW ALFALP'I ( 

ALF,ALAM 5.2(סעיף ( 
B,DFP 5.3(סעיף (* 
NCODE 5.7(סעיף ( 

אפס

(כרטיס
ריק)

ALF ,ALAM 5.2(סעיף ( 
FP ,טR 5.3(סעיף (* 

NCODE 5.7(סעיף ( 

8אחמחדשמחאיםאךכנ"ל,
max 

בייחרהקטן dhkiש-כך

180(עדזההיהיה
0 

= 28 (. 
) 8 ( 

max 
) ALFALAM ~ NEI ( 

 5.7עד 5.2מסעיפיםהנחיניםכלחדשהנתיניםסדרח

עםאךחדש,לסריגנחיניםסדרת
גלאירךאיתי

 5.7עד 5.4מסעיפיםהנתיניםכל

3 ) NAME ,PR(I סעיף)5.5 ( 
NCODE 5.7(סעיף ( 

פרמטר'בש'נייהחישיב,עלחזרה
בלכדסריג

4 ) NAME ,PR(I סעיף)5.5 ( 
NI CIA X Y Z 5.6(סעיף ( 

NCODE 5.7(סעיף ( 

פרמטרשינייחיךהחישיב,עלחזרה
האטימיםמלקיםןשלניוהסריג

5 NIA CIA X Y Z 5.6(סעיף ( 
NCODE 5.7(סעיף ( 

אךסריגאיתןעםהחישיבעלחזרה
שינהאטומיםמלקום

7 

END OF FILE 6 STOP 

בתחיםהחישיבעלחזרה
28

min 
f28

max 
חדש

tAXL ,NCAST ~ NSG ,NBR , 5.4(סעיף ( 
NCODE 5.7(סעיף ( 

כאמירמטללםכרטיסלהכנלסלשטמפרטורה,ארריספרטיהבתיקיניצירךאלן*אם

 . 5.3בסעיף
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EQPT nj - ' tn i jon na>yu 5.8 

. r m " i o n nsnn i i ay n 'unn n'amnn miann 'otj . "p is c tm.noaain EQPT na'Biiaon 

i » lnriKn D'oinjn o i n a a nya bya,nx''in T.una mentu tpaiB?nb na entrant) -max 

. N I A = m i l T I P ison v ' s n o>'nioNn D'nip'nn 

:inpt>T3 Kin n j ' unaon njiaa 

SUBROUTINE EQPT (X, Y, Z, EX, EY, EZ, NSA) 

C SPACE GROUP NNNN 

REAL EX(1), EY(1), EZ(1) 

NSA = 6 

EX(1] = X $ EY(1) = Y $ EZ[1) = Z 

EX(6) = -X $ EY(6) = Y + 0.5 $ EZ(6) = -Z 

RETURN 

END 

TBBN na-pnn nx nunn NBR DN .n>amnn miann nitnya >at) n'Byj EX(l)-b nnann 

, 'no ia n'amn miana mm/mi T I I S i>» ox . (0,0,0) mtmin a>ao nitnyaa panont> 

.(dummy) nm n»nnB EQPT na'onao D'asnt; B> 

BB- I AA m'stpj isn m?yu s.9 

D'niox 50 byn tptnann D'jant) ,nx-in inra iiont) -nisi B> I O I O l o a a i ' I^N ni>xpj ia 

. m i a n i mni>nn n'spi ion 'at> nByj aiB'nn nt mpna .m>n>n xna 

:xan laixa DATA-n ODBD iriNt) noaain n^spaian 

AA(H,K,L,X,Y,Z) = 

BB(H,K,L,X,Y,Z) = 

' o i p ' n bv> l n rwn o'lnana Dya tna I T n^spjia >st> njann >mpa rm naBnn rpaann 

.11112-a i 'nnn n'moxn 
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 6QPTהםכריטינהטעינת 5.8

מסייימת.הרצהעכירהרצייההמרחכיתהחכירהלפיצירך,ישמיכנסת,אם 6QPTהםכריטינה

שלהאחריוהנתיניםשכרטיםפעםהו'יצה,כעלכמשךכשרשרתלחישיכיםכה?השתמשאפשר

 . NIA = 11111קןרמםפרמצייןהאטימייםהמיקימים

כדלקמן:היאהםכריטינהמכנה

) SUBROUTIN6 EQPT (X, Y, Z, EX, EY, EZ, NSA 

N אC SPACE GROUP NN 

) 1 ( REAL EX(1), 6Y(1), EZ 

6 = NSA 

Z EZ(1) y EY(1) X EX(l) 

) 6 ( EX 

RETURN 

END 

אפשרהמירכיזאתמתאר NBRאםהמרחכית.החכירהפעיליתלפינעשית EX(I (-לההשמה

-Z EZ(6) Y + 0.5 EY(6) -X 

כלשהי,מרחכיתכחבירה ~'מת~ Iלהצירךאיןאם . ) 0,0,0 (הראשיתסביבבפעילית?הסתפק

 . ) dummy (רמהשתהיה EQPTסבריטינה?הכניסיש

 BBי- AAהפינקצייתטעינת 5.9

אטימים 50מעלהמכיליםלמכניםהרצה,בזמןלחםיךצירךישכאשרייכנסיאליפינקציית

לחנררה.המייחדתהפינקציהלפינעשההחישיבזהבמקרההיחודה.בתא

הבא:באיפו DATAה-משפטלאחרמיכנסתהפינקציה

AA(H,K,L,X,Y,Z) 

BB(H,K,L,X,i',Z) 

מיקימישלהאחריושהכרטיםפעםבכלזיפינקציה?פיהמבנהמקדמיאתמחשבתהתכנית

 .-11112במתחי?האטימים
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ate"} nnAin 

"Jrflpr = -1 
Mnhncww 2THpTa= -n.oonno 

TO N TfcMP.FAC.R nISPF DSION c"RFCTIONS 

" = 122 

CU IJD ICS CL T Y P F ) 3.5010 3.5«0n 3,500n 90.0000 90.0000 90.0000 

r li
fts 
139 

•0. •onooo -O.OnOnO "0.1000" X li .00 
"' .5ni 10" 1 .SnnnO ".500OQ X 1, .00 
It I THK| I/Il ?TETfl FTAL l"F 
0 0 3.5on 18.no 36.19 30.8* ]6.0fi 
i 0 2.475 loo.an 5b.12 75.91 6.9o 
1 1 2.021 5.3» 69.03 27.(.2 4.26 
0 c 1.7cn 17.71 B1.73 67.*9 3.U 
1 n 1 .5*.* P.94 94.03 25,5& 2.75 
1 1 1.429 5 2 . K 106.52 61. 08 2.81 
c 0 I.P1T 3b. 5P 135."3 56.35 4.64 
0 n 1.1*7 157.Hfl 23.09 1 0.06 
i 1 1.1*7 33.?7 157,He 23.09 10"06 

לפלטדרגמה 6

- 18 -NRCN(TN)-023 

-1 = F" וr-Irn ' 

nn חMrTA: "".OO 2ז U ~ r:-"חn ,iן l 

 r tll·rם. 2 .? 9ך, rflן

NS מRFCTJ חOr... C וSPFDS וrזTt.MP.r"c.R i ~ r:' ז

122 

 CU GD Ir,:Sו: TYPF Lי.ו tSoן \C (. 5חזי"םיי.' l ~ qn.DoOO ~ n)Q.Oח Q I'Iםססס.ס

y , .~ (גr 
1.00 X חOOO 'י. O " on{l וrO.O -"וח)(.סrחם

' 0 " c 
1.00 X COOO .חו)ירn ןtn cף .בv.c:;nn(ln 139 חb 

 r ... KI/ן rן ? TEז MUL Pr , rr"L Aז

b לrO יjl, 3ח • 84ו B. I q ~ ו:וlB.A Sl'!n .:י 

12 ~ q .4'ל 12ו;ד • 11:' י.I5 2.47 100.0חC::: 
A "?. " 2 Iנך? .כ':I.u 1'ן~ס? כ'.ן~ ן, 
 ? 1 •ך c;n 1.ן 7י Rן • 13 ..,ד. i!'1 1.1' ::ז •

24 c; כ& ,..ד. c, כjבןו.'יQ גlQ • ~ ו:,~ S • ן? 
24 81 .' OI:J ו.b 2 ~. 1(16 " 52.1 oIt"q • ו? 

? 1 4_b4 5".3S ) ... )ב 1בj5 • tI ~ 7 ו • 2י? 
,:, O _/1 ן O9 .~? 7.HR 5יl ו • 1 ...י

24 ",r1 מ·ו O'i .י? H8 • ןcוI 1.1 '" 7 נו::.?ד 

http://18.no
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