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ВСТУП 

 

Навчальна дисципліна «Спеціальні задачі та методи рентгеноструктурного 

аналізу» належить до циклу навчальних дисциплін професійної підготовки за 

освітньо-професійною програмою  «Прикладне матеріалознавство, новітні тех-

нології та комп’ютерний дизайн матеріалів»  другого (магістерського)  рівня ви-

щої освіти за спеціальністю 132 «Матеріалознавство». 

В системі підготовки фахівців у вищих навчальних закладах актуальним є 

індивідуально-орієнтований підхід в організації навчання студентів, що визна-

чено нормативно-правовими актами Міністерства освіти і науки. За цих умов ін-

дивідуальне завдання (розрахункове завдання), як одна із форм індивідуального 

завдання, є складовою програми підготовки з навчальної дисципліни «Спеціа-

льні задачі та методи рентгеноструктурного аналізу». Метою виконання індиві-

дуального завдання (розрахункового завдання)  є підготовка студентами аналі-

тичних та узагальнюючих матеріалів. При підготовці індивідуального завдання 

(розрахункового завдання)  студенти повинні отримати навички опрацювання лі-

тературних джерел, складання плану індивідуального завдання (розрахункового 

завдання)  та розкриття теми з використанням нормативного та практичного ма-

теріалу, особистого досвіду тощо. Дана форма письмової роботи базується на ре-

феруванні окремих питань за обраною тематикою з літературних джерел, а також 

можливому виконанні деяких розрахунків, якщо це необхідно  для  розв’язання 

певних завдань. Вона призначена для поточного або підсумкового закріплення 

навчального матеріалу та контролювання знань і навичок, набутих студентами в 

процесі навчання. Виклад матеріалу в розрахунковому завданні повинно мати 

чітку логічну послідовність згідно з обраною темою, власне аналізу та узагаль-

нення інформації, отриманої з досліджених літературних джерел, творчий підхід 

до теми. 

Індивідуальне завдання (розрахункове завдання)  широко використову-

ється в навчальному процесі як спосіб оцінювання не тільки знань студента, а ще 
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і його вміння опрацьовувати та аналізувати джерела інформації. 

Методичні вказівки до виконання індивідуального завдання (розрахунко-

вого завдання)  з навчальної дисципліни «Спеціальні задачі та методи рентгено-

структурного аналізу»  призначені для ознайомлення студентів з основними ви-

могами до робіт такого типу, правилами оформлення та основними критеріями 

оцінювання. 

Виконання студентом індивідуального завдання (розрахункового за-

вдання)  стимулює творчі здібності та дозволяє повністю розкрити його потен-

ціал до самостійної роботи. Під час написання індивідуального завдання (розра-

хункового завдання)  відбувається узагальнення та структурування знань за його 

тематикою, тому вибір тематики індивідуального завдання (розрахункового за-

вдання)  слід проводити з урахуванням подальшої роботи студента в даному на-

прямку. 
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1. ОСНОВНІ ПОЛОЖЕННЯ 

 

Згідно з освітньо-науковою програмою «Прикладне матеріалознавство, но-

вітні технології та комп’ютерний дизайн матеріалів» другого (магістерського)  

рівня вищої освіти за спеціальністю 132 «Матеріалознавство» індивідуальне за-

вдання (розрахункове завдання) з навчальної дисципліни «Спеціальні задачі та 

методи рентгеноструктурного аналізу»  є обов’язковою формою самостійної по-

зааудиторної роботи студентів денної та заочної форм навчання.  

Мета індивідуального завдання (або розрахункового завдання) при ви-

вченні навчальної дисципліни «Спеціальні задачі та методи рентгенострукту-

рного аналізу» полягає в тому, щоб закріпити теоретичні знання та розвинути 

практичні навички, пов’язані з аналізом кристалічних структур за допомогою ме-

тодів рентгеноструктурного аналізу. 

Вимоги до студентів при виконанні індивідуального завдання (розрахун-

кового завдання)  такі: 

– розуміння теоретичних основ: студенти поглиблюють знання про фізичні 

принципи дифракції рентгенівських променів, будову кристалів, симетрію крис-

талічних решіток та взаємодію рентгенівського випромінювання з матеріалами; 

– практичне застосування методів: виконання завдання допомагає навчи-

тися застосовувати спеціальні методи аналізу, такі як метод Лауе, методи поро-

шкового і монокристалічного аналізу, а також інтерпретувати експериментальні 

дані; 

– розвиток аналітичного мислення: завдання сприяє розвитку навичок об-

робки дифракційних даних, розрахунків параметрів кристалічної решітки, ана-

лізу дефектів кристалічної структури та інших аспектів; 

– підготовка до наукової діяльності: Завдяки індивідуальним завданням 

студенти отримують досвід вирішення специфічних задач, які можуть виникати 

у науковій та інженерній практиці, особливо в матеріалознавстві, хімії чи фізиці 

– самостійна робота: завдання розвиває здатність самостійно планувати, 

виконувати обчислення та робити висновки на основі аналізу структурних даних. 

Індивідуальне завдання (розрахункове завдання)  є заключним етапом за-

своення навчальної дисципліни  «Спеціальні задачі та методи рентгенострукту-

рного аналізу».  

Методики аналізу будови кристалів, симетрії кристалічних решіток та вза-
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ємодії рентгенівського випромінювання з матеріалами, базуються на теоретич-

них відомостях та навичках, набутих студентами під час вивчення навчальної 

дисципліни  «Спеціальні задачі та методи рентгеноструктурного аналізу». Цим 

забезпечується зв’язок індивідуального завдання (розрахункового завдання)  з 

іншими навчальними дисциплінами за навчальним планом кафедри, що 

пов’язано з вивченням процесів утворювання структур двокомпонентних спла-

вів. 

Виконання індивідуального завдання (розрахункового завдання), в свою 

чергу, формує у студентів навички, необхідні для подальшого вирішення широ-

кого кола інженерних питань.  

Мета методичних вказівок – навчити самостійно користуватись технічною, 

у тому числі довідковою, літературою розвинути навички до самостійної роботи 

та наукового дослідження. Методичні вказівки призначені для студентів спеціа-

льності 132 «Матеріалознавство» другого (магістерського) рівня вищої освіти 

денної та заочної форм навчання   закладів вищої освіти. 

Кожен студент обирає варіант індивідуального завдання для виконання ін-

дивідуального завдання (розрахункового завдання). Номер варіанта відповідає 

номеру студенти у списку групи. 

Індивідуальне завдання (розрахункове завдання)   передбачає вирішення за-

вдань по всьому курсу, що вивчається (взаємодія рентгенівського випроміню-

вання з речовиною, методи рентгеноструктурного аналізу, використання методів 

рентгеноструктурного аналізу для дослідження металів і сплавів). 
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2. ПРИКЛАД ТИПОВОГО ІНДИВІДУАЛЬНОГО 

ЗАВДАННЯ (РОЗРАХУНКОВОГО ЗАВДАННЯ) 

 

 

1. Розрахувати інтенсивність дифракційних відображень для певного мате-

ріалу. 

2.  Визначити період кристалічної ґратки. 

3.  Визначити коефіцієнт теплового розширення. 

4.  Визначити величину макронапружень. 

5.  Побудувати теоретичну текстурограму. 

6. Визначити розміри блоків і рівень мікродеформації методом апроксима-

ції. 
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3. ПРИКЛАД ВИКОНАННЯ ІНДИВІДУАЛЬНОГО 

ЗАВДАННЯ (РОЗРАХУНКОВОГО ЗАВДАННЯ) 

(наприклад, Cr ) 

 

Вступ − надати інформацію щодо матеріалу, згідно якого будуть проведені 

розрахунки інтенсивності дифракційних відображень, проведено прецизійне ви-

значення періоду кристалічної ґратки, визначено коефіцієнт термічного розши-

рення, величину макронапружень. 

 

1. Розрахунок інтенсивності перших п'яти дифракційних 

відображень Cr у випромінюваннях λ-Cr і λ-Mo 

 

Параметр ґратки Сr а = 2,884 Å.  

Просторова група Im3m.  

Структурний тип А2. 

Інтенсивність дифракційних відображень визначається співвідношенням: 

 

,)θ(
θcos1θsin

)θ2cos1( 2

2

2

AP
l

FI
hk

hkl 


+
=  

(1.1) 

 

де 
θcos1θsin

)θ2cos1(
2

2



+
 – кутовий множник; 

2

hklF  – структурний множник, показує, у 

скільки разів інтенсивність відбитих променів більша, у разі складної ґратки по-

рівняно з примітивною; Р - фактор повторюваності; А(θ) - множник поглинання. 

 

1.1.1 Структурний множник 

Структуру Сr описує ОЦК ґратка і базис [[0 0 0 0]], [[1/2 1/2 1/2 ]]. 

У цьому разі вираз для структурної амплітуди: 

 

=
++−

N

J
fjeF lwjkvjhuji )(2  

(1.2) 

 

Містить два члени (N = 2; [[0 0 0]], [[1/2 1/2 1/2]]). 
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|F| = f [l + l-πi(h+k+l)] = f [l + cosπ (h + k + l) + I · sinπ (h + k + l)]; 

 

|F| = f [l + cosπ (h + k + l)]; 

 

|F| = 2f, якщо h + k + l = 2n; 

 

|F| = 0, якщо h + k + l = 2n + 1. 

 

Отже, під час розсіювання рентгенівських променів для ОЦК ґратки будуть 

присутні такі відбиття, для яких сума індексів h, k, l дорівнює парному числу. 

У разі ОЦК ґратки інтенсивність відбиття буде в 4 рази сильнішою, ніж у 

примітивній. 

Згідно з квадратичною формулою: 

 

)(4

λ
sin

2222

2
2

lkha ++
=θ  

(1.3) 

 

положення дифракційних ліній збільшуватиметься відповідно до збільшення 

суми квадратів індексів. 

 

Індекси віддзеркалень у порядку збільшення суми їхніх квадратів наведено 

в таблиці 1.1.  

 

Таблиця 1.1 − Індекси відображень 

h2 + k2 + l2 hkl 

2 110 

4 200 

6 211 

8 220 

10 310 

 

Т. ч. перші п'ять відображень мають індекси (110), (200), (211), (220), (310). 

Розрахунок кутів відбиття наведено в таблиці 1.2. 

Міжплощинну відстань (d) знаходимо за формулою: 
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2

222

2

)(1

a

lkh

d

++
=  

(1.4) 

 

Таблиця 1.2 − Розрахунок кутів відбиття 

hkl 
2

i
h  d, Å θ° 

λ-Сr λ-Mo 

(110) 2 2,052 33,933 9,97 

(200) 4 1,436 52,909 14,327 

(211) 6 1,177 76,706 17,572 

(220) 8 1,014  20,514 

(310) 10 0,909  23,012 

 

222 lkh

a
d

++
=  

(1.5) 

 

де а = 2,884 Å. 

 

Кути відбиття визначаємо за рівнянням Вульфа-Брегга  

 

Звідси структурний множник дорівнює: 

 

|F|2 = 4f2 

 

f = f(sinθ/λ,) - атомна амплітуда 

 

Атомна амплітуда визначається з графіка, побудованого за довідковими 

даними (рис. 3.1) (довідник Міркіна «Рентгеноструктурний аналіз полікристалів 

і структурного множника»). 

 

1.1.2. Кутовий множник 

Кутовий множник визначаємо за довідником Гореліка «Рентгенографічний 

аналіз» [1]. 

 

 



11 

1.1.3. Фактор повторюваності 

Р − фактор повторюваності беремо з довідника Міркіна «Довідник з рент-

геноструктурного аналізу полікристалів». 

Для ОЦК ґратки фактор повторюваності (Р) дорівнює: 

 

Р110 = 12; Р200 = 6; P211 = 24; Р220 = 12; Р310 = 24. 

 

 
Рисунок 1.1 − Графік залежності атомної амплітуди (f) від sinθ/λ 

 

Таблиця 1.3 − Значення атомної амплітуди 

sinθ/λ f |F|2 

λ-Cr λ-Mo λ-Cr λ-Mo λ-Cr λ-Mo 

0,243667 0,243660 16,2014 16,2015 1049,9452 1049,9673 

0,348191 0,348190 13,96160 13,96162 779,7058 779,7074 

0,424808 0,424804 12,5189 12,5190 626,9011 626,9095 

 0,49309  11,3593  516,1438 

 0,55006  10,4745  438,8662 
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Фактор повторюваності будь-якого відображення чисельно дорівнює кіль-

кості сімейств площин, що належать даній формі, (кількість рівнозначних пло-

щин).Знаходимо інтенсивність дифракційних відображень для λ-Cr: 

 

I110 = 55650,0354; 

 

I200 = 13096,7183; 

 

I211 = 124328,029. 

 

Знаходимо інтенсивність дифракційних відображень для λ-Mo: 

 

I110 = 803596,673; 

 

I200 = 139571,679; 

 

I211 = 288931,053; 

 

I220 = 84496,0434; 

 

I310 = 110982,942 

 

Таблиця 1.4 − Значення кутового множника 

hkl d, Å 

cosθθsin

)2cos(1
2

2



+
 

λ-Cr λ-Mo 

(110) 2,052 4,4169 63,7795 

(200) 1,436 2,7995 29,8342 

(211) 1,177 8,2634 19,2034 

(220) 1,014  13,6422 

(310) 0,909  10,5369 
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Таблиця 1.5 – Відношення  I/I0 

hkl І, від.од. I/I0, % 

λ-Cr λ-Mo λ-Cr λ-Mo 

110 55650,0354 803596,673 45 100 

200 13096,7183 139571,679 11 17 

211 124328,029 288931,053 100 36 

200  84496,0434  11 

310  110982,942  14 

 

2. Прецизійне визначення періоду ґратки Сr 

 

Підібрати випромінювання найбільш доцільне для прецизійного визна-

чення періоду ґратки Сr. 

Прецизійне вимірювання параметра ґратки доцільно проводити у випромі-

нюванні, за якого спостерігається найбільший кут відбиття, оскільки зі збільшен-

ням кута відбиття θ зменшується похибка визначення параметра комірки: 

 

ctgθtg−=


a

a
 

(2.1) 

 

Кубічна ґратка характеризується одним параметром, тому для його визна-

чення можна скористатися будь-яким відображенням з будь-якими індексами. 

Квадратична формула для кубічної системи має вигляд:  

 

)(4

λ
θsin

2222

2
2

lkha ++
=  

(2.2) 

 

Для визначення індексів відбиття з гранично великим кутом θ, вважаємо у 

співвідношенні (1.8) sinθ = 1 і беремо найближче менше значення суми квадратів 

індексів із цілочисельними значеннями h, k, l, які задовольняють умову, що на-

кладається законом згасання. 

Згідно з вибором матеріалу анода можна використовувати такі випроміню-

вання: Сr. Результат вибору матеріалу анода наведено в таблиці 2.1 
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Таблиця 2.1 – Результати выбору матеріалу анода 

Випромінювання λ, Å  2

maxih  hkl d, Å θ° 

Сr λkα 2,29 6 211 1,1776 76.58 

 

 

λkβ 2,08 6 211 1,1776 62.27 

 

= 2

2

2
2

4

λ
θsin ih

a
 

(2.3) 

 

= 2

2

2

4

λ
ih

a
l  

(2.4) 

 

2

2
2

λ

4a
hi =  

(2.5) 

 

Міжплощинну відстань знаходимо за формулою:  

 

222 lkh

a
d

++
=  

(2.6) 

 

а = 2,884 Å. 

Кути відображення визначаємо за формулою Вульфа-Брегга: 

 

λθsin2 =d  (2.7) 

 

d2

λ
θsin =  

(2.8) 

 

Аналіз таблиці показує, що умова вибору матеріалу анода забезпечує ви-

промінювання, що дає max кут відбиття. У випромінюванні λkα-Сr на куті                 

θ = 76,58° є дифракційна лінія (211). 

За похибки у визначенні положення ∆θ = 0,01, відносна похибка знахо-

диться за формулою: 
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ΔθctgθΔ = aa  (2.9) 

 

∆a = 2,884 · сtg 76,58 · 0,01/4,19 · 57,3 = 1,2 · 10-4 Å 

 

3 Побудування теоретичної текстурограму для дроту 

з Сг з аксіальною текстурою <111> 

 

Під час побудови текстурограми обмежимося першими п'ятьма дебаєвсь-

кими кільцями. Текстурограму отримано в жорсткому випромінюванні Kα-Mo 

на просвіт. 

Відстань від зразка до рентгенівської плівки 40 мм. 

Скористаємося формулами та знайдемо θ і r. 

 

)(4

λ
θsin

2222

2
2

lkha ++
= , 

 

 

tg2θ= Dr  (3.1) 

 

де r − радіус кілець;  D − відстань від зразка до рентгенівської плівки. Визначаємо 

розташування кілець на плівці. Для свинцю першими п'ятьма лініями будуть 

(110), (200), (211), (220), (310). 

У таблиці 3.1 наведено значення θ і r. 

 

Таблиця 3.1 − Значення кутів θ і радіусів кілець r для перших п'яти ліній 

hkl 110 200 211 220 310 

θ,° 7,90 11,21 13,78 15,96 17,94 

r, мм 11,3 16,5 20,8 24,9 28,9 

 

На рис. 3.1 показано п'ять кілець, з радіусом кілець r. 

Кути між нормою площини, що відбиває, і віссю текстури: 

 

2

2

2

2

2

2
2

1

2

1

2

1

212121 )(
ρcos wvu

wvu

wwvvuu
++

++

++
=  

(3.2) 
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Знаючи кути θ і ρ, можна визначити δ, яке відраховується на плівку від 

напрямку паралельного осі дроту. 

 

= coscosρcos  (3.3) 

 

cosθ

cosρ
cosδ =  

(3.4) 

 

Значення кутів ρ і δ для текстури (111) наведено в таблиці 3.2. 

 

 
 

Рисунок 3.1 − Текстурограма для дроту з хрому 

з аксіальною текстурою <111> 



17 

Таблиця 3.2 − Значення кутів θ, ρ і δ для перших п'яти ліній 

hkl θ,° ρ δ 

110 7,90 35,27 

90 

34,5 

90 

200 11,21 54,73 54 

211 13,78 19,47 

61,87 

90 

14 

61 

90 

220 15,26 35,27 

90 

32 

90 

310 17,94 43,10 

68,58 

40 

67,5 

 

4. Визначення величини макронапружень 

 

Рентгенівські методи визначень напружень засновані на вимірюванні де-

формації кристалічної ґратки за змішанням дифракційних ліній. 

 

0

0 )(
ε

d

dd −
=  

(4.1) 

 

Коли відомі точні значення ґратки в ненапруженому стані, а отже, і зна-

чення d0, то за однією серією похилих зйомок за умови φ = const знаходять не 

тільки компоненти напружень σφ, а й алгебраїчну суму двох головних напружень 

σ1 + σ2. 

 

⊥+
+

= εψsinσ
μ1

ε 2

xψ
E

  
(4.2) 

 

 

де  φ − напрямок, у якому хочемо визначити напруження; ψ − кут між нормою до 

зразка і до площин, що відбивають; μ − коефіцієнт Пуассона: приймаємо рівним 

0,3; Е − модуль нормальної пружності, Е = 23,5 · 104 МПа. 
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0

0
21 )σ(σ

μ -
ε

d

dd

E

−
=+= ⊥

⊥  
(4.3) 

 

Для того щоб оцінити залишкові макронапруження, необхідно провести 

прецизійну зйомку для точного визначення періоду ґратки. Діємо за такою схе-

мою: вибираємо випромінювання, проводимо зйомку і знімаємо дифракційні лі-

нії за кутів ψ = 0°, ψ = 30°, ψ = 40°, ψ = 50°, за результатами будуємо sin2ψ -графік. 

За плоского напруженого стану σ1 = σ2 = σв = 400 МПа  = 40 кг/мм. 

 

310840,0
1,776

1,766-1,17661
ε −

⊥ −==  
 

 

0021 )σ(σ
μ -

dd
E

d ++=⊥  
(4.4) 

 

776,1776,1776,1)40(40
10288

0,3-
2

=++


=⊥d Å 
 

 

εφψ30 = − 0,482 · 10-3, εφψ40 = − 0,253 · 10-3, εφψ50 = 0,004 · 10-3 

 

Отримані значення заносимо в таблицю 4.1. 

 

Таблиця 4.1 − Дані для побудови sin2ψ-графіка за плосконапруженого 

стану 

ψ 0 30 40 50 

sin2ψ 0 0,25 0,41 0,59 

εφψ - 0,840 · 10-3 - 0,482 · 10-3 - 0,253 · 10-3 0,004 · 10-3 

dφψ 1,1766 1,1770 1,1773 1,1776 

 

За табличними даними будуємо sin2ψ- графік (рис. 4.1) 
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0

0ε
d

dd −
= ⊥

⊥  
 

 

)σ(σ
μ -

ε 21+=⊥
E

 
 

 

0021 )σ(σ
μ -

dd
E

d ++=⊥  
 

 

⊥+
+

= dd
E

d 0

2

x ψsinσ
μ1

  
(4.5) 

 

Результати розрахунків занесені в таблицю 4.1 та по даним таблиці буду-

ємо графік. 

 

 
Рисунок 4.1 – sin2ψ график 
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Рисунок 4.2 – Залежність dφψ = f(sin2ψ) 

 

5. Визначення субструктурних характеристик 

методом апроксимацій 

 

Визначення розмірів блоків (L) і рівня мікродеформацій (ε) базується на 

аналізі ширини дифракційної лінії. 

В − виміряна ширина дифракційної лінії, мрад (В1 = 12,4 мрад, В2 =                   

50 мрад); 

в − ширина дифракційної лінії, пов'язана з геометрією зйомки, визнача-

ється шляхом зняття дифракційної лінії від еталона. Як еталон використовуємо 

відпалений зразок (в1 = 2 мрад, в2 = 9 мрад). 

Рентгенографічно визначаються розміри блоків менше 1000 Å, тоді розши-

рення від еталона буде пов'язане тільки з геометричним фактором (юстуванням 

приладу). 

β − фізичне розширення, яке зумовлене розмірами блоків (областями коге-

рентного розсіювання) і мікродеформаціями. 

Апроксимація полягає в тому, що підбираємо найбільш підходящу функ-

цію, яка описує профіль лінії. Виявилося, що найбільш підходящими є: функція 

Гауса і Коші. 
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У випадку Гауса отримуємо: 

 

𝐵2  =  𝑏2 + 𝛽2 (5.1) 

 
2

ε

22 ββ  β += L  (5.2) 

 

У випадку Коші отримуємо: 

 

𝐵 =  𝑏 + 𝛽 (5.3) 

 

ββ  β += L  (5.4) 

 

cosθ

λ
β 

L

k
L =  (5.5) 

 

= 4tgθβε  (5.5) 

 

Для визначення розмірів блоків і рівня мікродеформацій будуємо графіки 

Холла, використовуючи функції Гаусса і Коші (рис. 5.1). Вибираємо випроміню-

вання, яке б влаштувало метод апроксимації. У цьому випадку це випроміню-

вання заліза (θ = 28,3°, θ = 71,8°), λFe = 1,9373 Å. 

Результати обчислень заносимо в таблицю 5.1. 

Оскільки умова: сosθ110/сosθ220 < β220/β2110 < tgθ220/tgθ110 (2,8 < 4 < 5,7), ви-

конується, то це свідчить про те, що розширення викликане як рівнем мікроде-

формації, так і розміром блоків. 

Користуючись функціями Гауса і Коші (рис. 5.1) визначаємо L і ε. 

 

Коші: 1/L = 2,7 · 10-3; 

 

L = 370 Å; 

 

ε = tgα = 4,3 · 10-3/1,96 = 2,1 · 10-3; 

 

ε = 0,21 %. 
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Гаусс: 1/L2 = 17,5 · 10-6; 

 

L2 = 57142,8 · 10-3; 

 

L = 239 Å; 

 

ε2 = tgα = 31,68 · 10-6/3,84 = 8,25 · 10-6; 

 

ε = 2,87 · 10-3; 

 

ε = 0,28 %. 

 

Таблиця 5.1 – Результати розрахунків розмірів блоків та рівня мікродефор-

мації 

hkl θ, ° 

B b β 
βcosθ

λ
(

βcosθ

λ
)

2

 
4sinθ

λ
(

4sinθ

λ
)

2

 

L, Å ε, % 

мрад 
Га-

усс 
Коші 

Га-

усс 
Коші 

110 28,3 12,4 2 10,9 
4,95 

24,54 

0,97 

0,95 
239 370 0,28 0,21 

220 71,8 50 9 43,5 
7,01 

49,18 

1,96 

3,84 
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Рисунок 5.1 – Графік Холла: 

а – за Коші; б – за Гауссом 
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6. Рентгенографічне визначення 

густини речовини 

 

Густина речовини визначається рентгенографічно за формулою (6.1) 

 

ком

-2410 1,66Ar
ρ

V

N 
=  

(6.1) 

 

де N − базис кристалічної ґратки (N = 2, оскільки у Cr ОЦК-ґратка); Ar − атомна 

вага; Ar = 52,01; Vком − об'єм комірки. 

Оскільки хром має кубічну об'ємно-центровану ґратку, то об'єм комірки 

визначають за формулою (6.2) 

 

3

ком аV =  (6.2) 

 

де а – період кристалічної ґратки хрому; а = 2,884 Å. 

 

198,7
10 23,9875

10 172,673

)10  (2,884

10 1,6601,522
24-

-24

3-8

-24

=



=




= , г/см3 

 

 

За довідковими даними [4] ρCr = 7,19 г/см3. 

 

7. Визначення коефіцієнта термічного розширення 

 

Коефіцієнт термічного розширення показує, на скільки зміниться лінійний 

розмір твердого тіла при зміні температури на один градус. 

 

α =
𝑎1− 𝑎0

𝑎0(𝑡2 − 𝑡1
 (7.1) 

 

де α − коефіцієнт термічного розширення, α = 6,25 · 10-6 1 /град; а1 і а0 − періоди 

ґратки при температурах t1 и t2 відповідно 

 

𝑎0  =  𝑎1(1 + α𝛥Т) (7.2) 
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Для рентгенографічного визначення а необхідно побудувати графік залеж-

ності періоду ґратки від температури. Знаючи, що період ґратки хрому за 20 °С 

дорівнює 2,884 Å, розраховуємо період ґратки за різних температур, згідно з фо-

рмулою (7.2) і результати заносимо в таблицю 7.1. 

 

Таблиця 7.1 - Значення періоду ґратки 

Т, °С 20 100 300 500 700 950 

а, Å 2,884 2,8854 2,889 2,8926 2,8962 2,9007 

 

За табличними даними будуємо графік залежності періоду ґратки від тем-

ператури (рис. 7.1). 

 
Рисунок 7.1 – Залежність періоду ґратки від температури 

 

Висновок 

 

У даному розрахунковому завданні для хрому було розраховано: інтенсив-

ність дифракційних відображень, прецизійне визначення періоду кристалічної 

ґратки, визначення коефіцієнта термічного розширення, величину макронапру-

жень. 

Було побудовано теоретичну текстурограму, було проведено визначення 

розмірів блоків і рівня мікродеформації хрому методом апроксимації. 
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Отже, можна зробити висновок, що застосування дифракції рентгенівських 

променів дає змогу вирішувати доволі широке коло питань. 
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4. ВАРІАНТИ ІНДИВІДУАЛЬНИХ ЗАВДАНЬ  

(РОЗРАХУНКОВИХ ЗАВДАНЬ) 

 

№ варіанту Матеріал № варіанту Матеріал 

1 Al 11 Cd 

2 Cu 12    Ag 

3 Fe 13 W 

4 Ti 14 Mo 

5 Au 15 Pt 

6 Li 16 Sn 

7 Mg 17 Be 

8 Zn 18 Sr 

9 Ca 19 Pd 

10 Ni 20 Ba 
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5. РЕКОМЕНДАЦІЇ ЩОДО ОФОРМЛЕННЯ  

ІНДИВІДУАЛЬНОГО ЗАВДАННЯ  

(РОЗРАХУНКОВОГО ЗАВДАННЯ)  

 

Відповідно до навчального плану спеціальності 132 «Матеріалознавство»  

індивідуальне завдання (розрахункове завдання) з навчальної дисципліни   «Спе-

ціальні задачі та методи рентгеноструктурного аналізу»  виконується само-

стійно.  

У процесі виконання індивідуального завдання (розрахункового завдання)  

студенти закріплюють здобуті теоретичні знання з матеріалознавства, опанову-

ють навички роботи з науково-технічною та довідковою літературою. 

Індивідуальне завдання (розрахункове завдання) вимагає від студентів ви-

користання теоретичних положень навчальної дисципліни  «Спеціальні задачі та 

методи рентгеноструктурного аналізу» для розв'язання прикладних і наукових 

задач, пов'язаних з аналізом кристалічних структур матеріалів. Структура інди-

відуального завдання (розрахункового завдання)  спрямована на творчий пошук 

та індивідуальний підхід у побудові та проведенні аналізу діаграм стану подвій-

них сплавів, сприяє розширенню ерудиції майбутнього інженера. 

Кожен студент виконує свій варіант індивідуального завдання (розрахун-

кового завдання), який відрізняється від інших. Робота виконується під керівни-

цтвом викладача, який у встановленому порядку видає студенту індивідуальне 

завдання (розрахункове завдання) для виконання, графік його виконання, надає 

студенту методичну допомогу, необхідну студенту для розв’язання окремих пи-

тань, рекомендує необхідну літературу, проводить систематичні консультації за 

розкладом і контролює хід виконання роботи. 

Індивідуальне завдання (розрахункове завдання)  оформлюється відпо-

відно до вимог, викладених нижче. Його захист відбувається в установлений тер-

мін. 

Копіювання матеріалів інших робіт, підручників, конспектів, методичних 

вказівок, інших джерел не допускається. Однак допускається використання та-

ких матеріалів за умови обов’язкового посилання на них відповідно до встанов-

лених правил. Загальні положення, аналізу діаграм стану подвійних сплавів, ви-

сновки викладаються в тексті індивідуального завдання (розрахункового за-

вдання)  самостійно. 

Побудування індивідуального завдання (розрахункового завдання)  має 
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бути максимально наближеним до класичної наукової роботи. Вимоги до струк-

тури і оформлення якої регламентуються СТЗВО-ХПІ-3.01-2021. Система стан-

дартів з організації навчального процесу. Текстові документи у сфері навчаль-

ного процесу. Загальні вимоги до виконання. 

У встановлений термін, до захисту індивідуального завдання (розрахунко-

вого завдання) студент зобов’язаний представити викладачу для перевіряння 

його текстову частину у переплетеному вигляді, яка повинна послідовно містити 

такі структурні елементи:  

− титульний аркуш (див. Додаток 1); 

− основну частину; 

− список джерел інформації. 

Аркуш з переліком питань завдання розташовується після титульного ар-

кушу роботи та не входить в загальну кількість аркушів.  

Список джерел інформації являє собою список літератури та електронних 

ресурсів, звідки був запозичений фактичний матеріал, необхідний для виконання 

індивідуального завдання (розрахункового завдання). Цей список складають у 

порядку появи посилань у тексті роботи. Посилання на літературу в тексті ро-

боти розміщують у квадратних дужках після відповідної цитати, наприклад [7]. 

В даному випадку «7» – це номер у списку літератури тієї публікації, на яку по-

силається автор. У списку джерел інформації, посилання на кожне джерело за-

писують з абзацу і нумерують арабськими числами. Оформлення списку джерел 

інформації виконується згідно з СТЗВО-ХПІ-3.01-2021. 

Текстову частину індивідуального завдання (розрахункового завдання)  

оформляють відповідно до вимог СТЗВО-ХПІ-3.01-2021, державною мовою, за 

допомогою засобів комп’ютерної техніки. Текст роботи друкують з одного боку 

на аркушах білого паперу формату А4 (210×297 мм), розташування сторінок – 

книжне, залишаючи береги таких розмірів: лівий – 3 см, правий –  1,5 см, верхній 

і нижній – 2 см. При наборі тексту висота букв повинна бути не меншою 2,5 мм. 

Рекомендується використовувати шрифт Times New Roman (кегль 14) з міжряд-

ковим інтервалом 1,5 і вирівнювання за шириною сторінки. Перший рядок кож-

ного абзацу необхідно починати з відступом на 1 см. Відстань між абзацами така 

сама, як і між рядками у абзаці – 1,5 інтервали. Шрифт друку повинен бути чіт-

ким, чорного кольору, а щільність тексту роботи однаковою. Заголовок першого 

розділу завдання необхідно друкувати великими літерами жирним шрифтом з 
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вирівнюванням по центру «ОСНОВНА ЧАСТИНА» друкується. Кожне нове пи-

тання індивідуального завдання (розрахункового завдання)  необхідно починати 

з нового аркушу. Заголовок – «СПИСОК ДЖЕРЕЛ ІНФОРМАЦІЇ» не нумеру-

ється. Нумерацію подають арабськими цифрами без знаку §, № і т. п., з крапкою 

після цифри. Таблиці і рисунки слід розміщувати в тексті безпосередньо після їх 

першого згадування. Всі сторінки роботи, включаючи список використаних дже-

рел, підлягають нумерації на загальних засадах. Першою сторінкою роботи є ти-

тульний аркуш, який включають до загальної нумерації сторінок роботи. На ти-

тульному аркуші (сторінка 1) та на аркуші із завданням до індивідуального за-

вдання (розрахункового завдання)  (не входить в загальну кількість сторінок) но-

мер сторінок не ставлять. Нумерація починається із сторінки основної частини 

де розкривається перше питання, та здійснюється у правому верхньому куті сто-

рінки без крапки. Рисунки, таблиці та формули нумерують послідовно арабсь-

кими цифрами. Порядкові номери позначають арабськими цифрами у круглих 

дужках на сторінці праворуч на рівні відповідної формули. Наприклад: «(2.1)» – 

перша формула другого питання. Кожний рисунок (схема, діаграма, графік) по-

винний мати порядковий номер та назву, які необхідно  розміщувати під ним без 

крапки. Наприклад: «Рисунок 3.1 – Залежність періоду решітки від темпера-

тури». У тексті де викладено матеріал, який пов’язаний з рисунком на який не-

обхідно вказати розміщують посилання у круглих дужках «(рис. 3.1)», або «див. 

рис. 3.1». Кожна таблиця повинна мати порядковий номер та назву, які необхідно 

розміщувати над таблицею посередині рядка. Наприклад: «Таблиця 1.1 – Дані 

для побудови sin2ψ- графіка за плосконапруженого стану». При перенесенні час-

тини таблиці на наступну сторінку, слово «Таблиця» та її назва вказуються один 

раз над першою частиною таблиці, а над іншими частинами пишуть: «Продов-

ження табл.», «Закінчення табл.»  із зазначенням її номера. 
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