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1. ВВЕДЕНИЕ 
В последние годы интенсивно развиваются методы, увеличи­

вающие скорость набора экспериментальных данных в исследо­
ваниях структуры монокристаллов. Применение двумерных пози-
ционно-чувствительных детекторов в рентгеновской'1' и нейт­
ронной / г / дифрактометрии позволяет измерять одновременно 
несколько десятков отражений от кристалла, т.е. существенно 
сокращает продолжительность эксперимента. В случае нейтроно­
графии метод времени пролета дает возможность вести изме­
рение дифракционных отражений сразу в широком интервале длин 
волн, что равноценно съемке некоторого объема в обратном 
пространстве, тем самым требуемая продолжительность экспери­
мента уменьшается еще примерно в 10 раз / 3 /. 

Однако наивный подход к реализации этой идеи приводит 
к неразумно большим размерам запоминающего устройства для 
накопления информации. При использовании позиционно-чувстви-
тельного детектора, имеющего Юг1* ячейки, и временного ана­
лизатора с шириной канала, соответствующей длительности им­
пульса источника нейтронов / ~ 16 мкс/, оценки дают требуемую 
оперативную память / 2-г^/-106 слов. Помимо технической труд­
ности реализации столь большой памяти, очевидна ее избыточ­
ность, если учесть, что речь идет о регистрации примерно 
100 дифракционных максимумов. Первичная обработка экспери­
ментальной информации при этом должна привести к сжатию ин­
формации в 104 раз. 

В'"5-', по-видимому, впервые было высказано предложение 
выполнять часть сжатия, представляя интенсивность дифрак­
ционных отражений непосредственно в координатах обратного 
пространства. Ниже это предложение рассмотрено подробно 
и показано, что существенное сжатие экспериментальной инфор­
мации /до 300 раз/ можно производить непосредственно в про­
цессе накопления, что значительно упрощает весь комплекс 
задач, связанных с накоплением, хранением и обработкой пер­
вичной информации дифракционного эксперимента. 
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2. ОРГАНИЗАЦИЯ НАКОПЛЕНИЯ ИНФОРМАЦИИ 
2.1. Схема метода 
Будем считать, что пространство волновых векторов нейтро­

на / к -пространство/ разделено на некоторое число ячеек, 
такое, что на каждый узел обратной решетки кристалла их 
приходится т 3 /пот в каждом базисном направлении/. Для 
уверенного определения фона и обработки частично перекры­
вающихся пиков достаточно, если m будет равно *к6. Тогда 
для регистрации 100 дифракционных пиков нужно всего 
/6*»00т-21б00/ ячеек оперативной памяти. Столь существенное 
уменьшение числа ячеек по сравнению с приведенной выше оцен­
кой достигается по существу выбором разрешающей способности, 
одинаковой для всех узлов обратной решетки и адаптирован­
ной к исследуемой структуре. Этот путь не является оптималь­
ным по величине отношения эффекта к фону, однако для дифрак­
ционных задач фоновые условия обычно благоприятны и обсуж­
даемый здесь метод сжатия вполне применим *. 

Реализация изложенного метода требует преобразовать ко­
ординаты каждого события /отсчета детектора/ из "лаборатор­
ной" системы в координаты обратного пространства кристалла. 
Организация накопления измеряемой информации при этом распа­
дается на три этапа. 

На подготовительном этапе выбирается система координат 
и изучаемый объем « -пространства некоторым оптимальным об­
разом заполняется 3-мерными "ячейками". Решение этой задачи 
допускает известный произвол и будет обсуждаться далее. 

На этапе собственно накопления необходимо выполнить две 
операции: 1/ перейти от координат х , у , t /где х , у -
место события в системе координат детектора, t - время про­
лета/ к координатам в пространстве вектора рассеяния « ; 
2/ отнести событие к какой-либо ячейке к-пространства, 
и в ней произвести регистрацию,т.е. увеличить ее содержимое 
на единицу. 

Наконец, необходимо произвести идентификацию измеренных 
отражений, т.е. учесть симметрию кристалла и его ориента­
цию относительно лабораторной системы координат. Если вы­
бранное разбиение в к -пространстве соответствует симметрии 
кристалла /что в принципе вполне возможно/, то присвоение 
отражениям индексов Миллера происходит уже на этапе накоп-

В случае плохих фоновых условий оптимальным является 
метод сжатия, адаптированный к разрешающей способности диф-
рактометра. Для временной координаты эти задача решена в •*' 
применением переменной ширины канала, пропорциональной пол­
ному времени пролета нейтронов. 
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ления. Первичную обработку накопленной дифракционной инфор­
мации /определение интегральных интенсивностей/ можно про­
водить как в координатах *-пространства, так и в координа­
тах обратной решетки кристалла. 

Сжатие информации, таким образом, можно производить в 
процессе накопления, и представляется целесообразным изу­
чить алгоритм, реализующий эту схему. 

2.2. Связь координат точки в пространстве векторов рассеяния с экспериментальными координатами 
-+ -» -* -• Вектор рассеяния к «к"- к' /к и к - волновые векторы 

нейтрона до и после рассеяния/ удобно представить в виде 
« - V Q . /1/ 

где ч«(?;"-к>'Уко , k 0 - модуль волнового вектора нейтрона. Величина к 0 полностью определяется временем пролета t, a именно: 
*„...£. f . /2/ 

где т - масса нейтрона,h- постоянная Планка, S - полное про­
летное расстояние. , 

Для отыскания связи вектора Q с координатами(*.у) точки 
регистрации нейтрона рассмотрим схему эксперимента. На рис. 1 
образец находится в начале лабораторной ортонормированной 
системы координат ! п | , такой, что Я,|| к', а пг лежит в гори­
зонтальной плоскости. К плоскому двумерному детектору D 
привязана ортрнормиюванная система координат | г | . причем 
4 П " з - q =• xf*j + y fg _ - вектор, определяющий точку регист­

рации, вектора Ро и Р соединяют начало координат системы (п| 
с началом координат системы ) 7\ и с точкой регистрации со­
ответственно. На том же рисунке показаны углы <h\ и ф{ . 

Очевидны следующие разложения векторов по базису I n ! : 
fj =(sin<£j , - c o s ^ , . 0), 

? 8 - ( 0 . 0 , 1 ) . / 3 / 

Q = ( c o s 0 ' c o s A ' - I , cos i^s inc / / , s i n $ 2 ), 

Р„ = (P 0oos<^ еонф1 , P 0ros^b. sin^ , , P 0 siintfj, ), 

P =»(P cose^oos^] ' , P c o s ^ ' s i n ^ j ' , Psin^g )• 
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Рис. 1. Системы ко­
ординат и основные 
направления векторов 
в эксперименте с дву­
мерным детектором D. 

Пользуясь равенством Р - Р0 +q и полагая для простоты 
Фг = ° . из / 3 / легко получить: 

tgi^j -(PgSin^j -х c o s ^ ) / ^ со&ф1 + х sinc^j), 

sin^' = y /P , 

Р й - Р 0

8 + х г + у 2 . 

Л / 

Таким образом, зная Р0 , ф1 , х и у, можно найти координаты 
б, а затем из /'1/-координаты «* в лабораторной системе \п\'-

к п 1 = ko( c o s 0a С0ЯФ\ - ^ . 
Kn2 = k0cos^i g sin<̂ >̂  , 

ка3 = к о зш0 2 ' , 

/ 5 / 

где к 0 находится из 121. 
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2.3. Выбор системы координат 
в пространстве волновых векторов 

Для регистрации событий необходимо в к -пространстве 
образовать 3-мерную сетку, состоящую из ячеек некоторого 
объема, и суммировать отсчеты, соответствующие величинам«j, 
значения которых лежат в интервале (к])т£К|£ («j ) m + 1 

где(к.)ш и (KJ ) m + 1 - границы m-й ячейки в направлении! -го 
базисного вектора некоторой системы координат. Выбор базиса 
для регистрации, очевидно, неоднозначен, желательно лишь, 
чтобы он был связан с системой 1Й1 линейным преобразова­
нием. 

На рис. 2 приведены три варианта выбора сетки /для на­
глядности изображен двумерный случай/, когда направления 
разбиения к -пространства на ячейки совпадают с: 

а/ Ц , Ьг-векторами элементарных трансляций в обратной 
решетке кристалла; 

б/ I?J , n 3 - базисными векторами лабораторной системы ко­
ординат; 

в/, 3 t , s*a - базисными векторами ортонормированной систе­
мы Isi, такой, 4TOSJ|]<?, a s g лежит в горизонтальной плос­
кости . 

Наиболее симметричное заполнение пространства между уз­
лами обратной решетки достигается в случае а/, когда сим­
метрия ячейки разбиения и обратной элементарной ячейки кри­
сталла совпадают. Наиболее экономно покрытие наблюдаемой 
области сеткой происходит в случае в/, т.к. при этом конфи­
гурации наблюдаемой области и области разбиения наиболее 
похожи. Наконец, случай б/ может быть выгоден тем, что 
переход от (x,y,t) -координат к(к1,к а,к 3) -координатам 
требует минимума вычислений /по формулам /5//, тогда как 
в случаях а/ и в/ необходимо учесть поворот системы коор­
динат. Конечно, возможны и другие варианты, например, можно 
привести аргументы в пользу косоугольной сетки с направле­
ниями разбиения по ni и х . 

Нам представляется, что вариант, изображенный на рис. 2в, 
наиболее удачен по следующим, кроме отмеченной выше, причи­
нам: вычисления не сильно усложняются по сравнению с вычис­
лениями по формулам /5/, т.к. требуется лишь произвести 
переход между двумя ортонормированными системами координат; 
ориентация сетки не зависит от ориентации кристалла, и, 
следовательно, формулы преобразования не будут изменяться 
при поворотах образца. Ниже именно этот случай рассмотрен 
подробно. 
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Рис. 2. Варианты вы­
бора сетки в к -прост­
ранстве /двумерный слу­
чай/ . Точками обозна­
чены узлы обратной ре­
шетки кристалла, пока­
заны одновременно на­
блюдаемая область об­
ратного пространства 
и область, разделенная 
на ячейки, в которых 
производится регистрация. 
Векторы b j >2 указы­
вают базисные направ­
ления в обратной ре­
шетке, вектор kg' на­
правлен от образца 
в центр детектора. 

2. k. Координаты вектора к в системе js\ 
и их связь с координатами обратной решетки 

Ортонормированную систему координат isi выберем следую­
щим образом: S, и s, По 'о соответствует вектору 

Ло • к ' . 
'1 1!*о 

направленному в центр детектора, т . е . 
Связь систем I n l n i s i изображена на рис. 3, где 20 0 - угол 
рассеяния при попадании нейтрона в центр детектора. Из 
рис. 3 видно, что 

п. R i j S j / 6 / 

где Rjj - матрица поворота на угол n'ZiOu вокруг п 3 

-sinflo -cos0o 
cos0„ - sin0„ 111 
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Рис. 3. Связь систем 
координат |ri*l и \s\ . 
Векторы пз и s^ пер­
пендикулярны плоскости 
рисунка. 

Из / 1 / и / 6 / получаем 

I . R . i . 
1 'J J 

к = k 0 Q s n , = k 0 Q , R i ; S / 8 / 

т . е . 
=. к R 

s.j ni ij / 9 / 

При брэгговском рассеянии вектор Н в обратном простран­
стве кристалла пропорционален вектору рассеяния: Н=хк*.'2гг, 
и обычно представляется в виде разложения по базисным век­
торам обратной решетки: 

Н = Н . 8 , = Н , U . . п. - Н . П . . R. ,s~\ 
• i i U J i ij jk k 

H. = « . ( R ' l l - 1 ^ , , 

/ 1 0 / 

где U - матрица ориентации, связывающая системы l i i i и f b | : 

b ' r U j k n k . 

Сравнивая / 1 0 / и / 8 / , / Э / , получаем: 

/ П / 

где к j = ко Q k R kj . 
Формулы / 5 / , / 9 / , / 1 1 / дают решение поставленной задачи: 

осуществлен переход от экспериментальных координат ( x , y , t ) 
к координатам вектора рассеяния « j и далее - к координатам 
обратного пространства кристалла Hj . 
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2.5. Линеаризация формул 
Как отмзчалось выше, сжатие экспериментальной информации 

происходит при переходе от (х ,y,t) -координат к к Sj -коор­
динатам и при суммировании событий, принадлежащих одной 
ячейке сетки, изображенной на рис. 2с. Явный вид формул 
перехода следует из /7/ и /9/: 

к =- — ( Q jSin̂ Q - Q 8 cosS0), 

* s 2 ~ - f ( Q l C O S 0 O + <Vin0 o) , /12/ 

s3 t 8 

где через С обозначена константа 2я-г—£, a Q, связаны с коор­
динатами х и у формулами / 3 / , / V . 

Реализация перехода от ( x , y , t ) к « у непосредственно 
в процессе накопления по формулам / 1 2 / затруднена сложностью 
вычисления величин Qj . Однако в практически важном случае, 
когда размеры детектора малы по сравнению с расстоянием от 
образца до детектора, углы ф[ и ф\ можно рассчитать при­
ближенно и линеаризовать формулы для Q. по координатам 

х и у. Для (х/Р„ ) т а х - ( У / Р о ) ™ - S 0.2 из /U/ следует: 

/ 1 3 / 
Ф{ - * , - х / Р 0 

= у / Р 0 

с точностью -11 У ЧИТЫ Be 

получаем 

Q I • c o s 2 0 o

 _ 1 + f 
Q E «stn2<? 0-

-У/Ро • 

X cos 2 б1 

Учитывая, что 6̂ = 20 о при <Дг=0, для Q. 

sia260 , 

/14/ 

Подставляя /IV в /12/, получаем для к •. 

«si -2-(8в1пв 0--|-оовб 0). 
о 

K s a = - T - ^ - s i n e o - /15/ 'о 
*.9-7" 
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Формулы / 1 5 / представпяются уже достаточно простыми для 
перехода от (х ,у , t ) K K

S j непосредственно в процессе 
накопления информации. Если, однако, пренебречь вторым сла­
гаемым в « 8 i /что приведет к некоторому искажению сетки 
при больших X-COS0Q и малых t / , то возможно дальнейшее 
упрощение алгоритма перехода. 

Номер ячейки /вдоль к g , / , в которой необходимо произ­
вести регистрацию, определим, разделив « S j на Aj -размер 
ячейки по j -ому направлению - и выделив целую часть: 

kj = U S J / A j ] . Л 6 / 

В качестве Aj возьмем величину интервала изменения * S j . 
деленную на Mj-число ячеек сетки в j -м направлении: 

л 2С . а 1 
о 

mil) 1 

2G . . . х т а т 1 / 1 7 / 
2 « . . . ° р о м

2 

Д = ^ ^тах 1 
3 = ' , „ • „ ' р о ' " . ' 

где t m i n - время пролета, соответствующее минимальной ис­
пользуемой длине волны, 2 х г а а 1 и 2 у ш а х - размеры детектора. 

Для к =^p-sin0 o, используя / 1 7 / , получим 

k i = [ i p . . M l ] 
и аналогично 

k 2 = [ - ^ - . f — - м а ] . k _ [ ! a ! 2 _ . _ S L _ . i i s l . /18/ 
1 "mix c " m i x 

2.6. Регистрация 
Для двумерного многонитевого детектора с полным числом 

нитей N /по каждой координате/ и расстоянием между нитями S 

x = S(n,-N/2), y-S(n2-N/2), /ig/ 

где п, и n g - номера нитей, отсчитываемые от левого нижнего 
угла детектора. С учетом /19/ перепишем /18/ в виде: 
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Значение отношения t m l n / t удобно определять, применяя 
временной кодировщик с шириной канала r ( t ) ~ t a . Аналогично 
вычислениям, проведенным B/i/ для r(t)~t, имеем для номера 
временного канала 

M ( t ) - « / d t / t ^ a C J L - f ^ M f l - ' j S i S - ) , / 2 1 / 
Snin *•*» ' ' 

здесь M 1 - a / t m i n - полное число каналов. Из / 2 1 / следует, 
что t l n / t - (Mi-MCOVMj, и , подставляя этот результат 
в / 2 0 / , получаем окончательно: 

k j - M j - M d ) , k 2 . [ ( M r M ( t ) ) ~ - M g l . k 3 = [ (M 1 -M( t ) ) T r r 5 f -M 3 ] . / 22 / 

Обозначив 

- п 1 + | . У ' - V F - /23/ 

получим следующие выражения для к 8 и 

к [ к 1 ' х ' - ^ 1 к г к 1 - У ' - м З ] 
2 N . M j ' 3 N - M j /2k/ 

Номер ячейки К запоминающего устройства, в котором добав­
ляется единица при регистрации события, можно найти теперь 
по формуле 

К .к 1+(к 8-1)М 1+(к 3-1)М 1.М г. /25/ 

Раскрыв скобки и подставив значения к а и к,, запишем: 
K-kj + kj.s'.^ + kj.y'.JSfcHb-^+I^.Mg). /26/ 

Окончательный алгоритм, по которому будет работать устрой­
ство сжатия информации, выглядит следующим образом: 

К - ( у ' . M 3 + x ' ) k 1 . M 2 / N + ( k , - ( M 1 +Mj.M 2 )) . / 2 7 / 

Функциональная схема устройства представлена на рис. U. 
Информация из квадратного многонитевого детектора КМД с пол­
ным числом нитей N поступает на блоки кодирования номера 
нити /КНН/. Выходные сигналы с этих блоков, объединенные по 
схеме И, служат для получения кода kj с запущенного сиг­
налом "Старт" временного кодировщика /ВК/. Код с выхода 
блока КНН 2 У" подается на блок умножения У1 , на второй 
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Рис. k. Функциональная схема устройства для сжатия информа­
ции . 

вход которого постоянно поступает код Мз. Полученное произ­
ведение у'"М3 и код с выхода блока КНН, х' подаются на вход 
блока суммирования Cj , образуя коду'.Мз + х'. Одновременно на 
выходе блока умножения У г получаем произведение kj- Mg . 
Коды с выхода блоков Cj и Уд поступают на входы блока 
умножения Уз. на выходе которого получаем произведение 
( у'Мз + х').^ .М Так как число N всегда равно значению 
2 П, где п - целое, то операция деления на N, выполняемая 
в блоке Dj, сводится к сдвигу кода с выхода блока У 3 на 
соответствующее число разрядов перед подачей его на один 
из входов блока суммирования С 2 . На второй вход этого блока 
подается код ki —(M t + М j • М 2). образуемый в блоке вычитания 
Bj' Код с выхода блока С 2 и будет служить адресным кодом 
в используемом для накопления информации запоминающем 
устройстве. 

Все блоки в устройстве сжатия информации - потенциального 
типа. Максимальное время выполнения операции определяется 

У, - С, - У, наиболее длинной цепью блоков устройства 
и не будет превышать 1,1 мкс. 

Выбор величин Mj, М 2 и М 3 определяется условиями экспе 
римента и подчиняется одному требованию: 

Д.-с2 

М,. Mg. Mg <М , /28/ 

где М- емкость запоминающего устройства. 

3. ОБСУЖДЕНИЕ 
Формулы /20/ были получены в предположении, что размеры 

детектора много меньше расстояния от образца до детектора, 
а угол рассеяния не мал. Однако эти упрощения не сказыва-
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ются на основной измеряемой величине - интегральной интен­
сивности дифракционных отражений, происходит лишь незначи­
тельное изменение положений пиков. 

В случае применения более протяженного детектора, чем 
предполагалось при получении / 1 3 / , вычисление к 8 . необхо­
димо проводить по точным формулам / 1 2 / . Возможны два ва­
рианта организации расчетов в процессе измерений. 

Детектор разделяется на несколько частей, каждая из ко­
торых характеризуется своим центром, и вычисление K

S j про­
водится по формулам / 1 5 / с дополнительным анализом для вы­
яснения, в какой части детектора произошла регистрация со­
бытия. По-видимому, этим вариантом удобно пользоваться, ес­
ли отношение размеров детектора к расстоянию образец - де­
тектор не превышает 1. Если это отношение > 1 , выходом из 
положения может быть предварительное вычисление величин Qj 
для любых возможных сочетаний номеров нитей детектора n t 

и п г и запоминание матрицы рассчитанных значений. Координаты 
K SJ получаются далее по формулам / 1 2 / . Общее число арифме­
тических операций при этом такое же, как и в случае малого 
детектора. 

При сокращении числа размерностей детекторной системы 
проблема сжатия информации становится менее острой и решать 
ее можно другими, менее радикальными и более простыми спо­
собами. Но, в принципе, все полученные выше соотношения 
остаются справедливыми и в случае применения одно- или 
нульмерного детектора, необходимо лишь фиксировать соответ­
ствующие угловые координаты. Изложенные здесь способы сжа­
тия информации будут опробованы в ближайшее время при созда­
нии нейтронного дифрактометра на импульсном реакторе ИБР-2. 
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