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Задачи, решаемые методом рентгеноструктурного 
анализа (на монокристаллах) 

Характеристика вещества РФА РСтА 
Химическая формула Идентификация 

вещества 

Определяются 
 

Пространственная группа Тип ячейки Бравэ 
Сингония Определяется 
Параметры элементарной ячейки Определяются 
Число формульных единиц Определяется 
Координаты базисных атомов в 
элементарной ячейке 
Параметры тепловых колебаний* 
Длины химических связей 
Кристаллохимическое описание 
структуры 

Определяются 
ориентировочно при 
наличии аналога с 
установленной 
структурой  
(кроме  - *) 
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Этапы установления структуры вещества 

1. Выращивание монокристаллов вещества 
2. Отбор монокристалла, пригодного для РСтА (оценка качества 

рефлексов отражения, предварительное определение 
параметров ячейки) 

3. Сбор массива рефлексов отражений (hkl – интенсивность) 
4. Определение параметров ячейки и пространственной группы 

структуры 
5. Определение координат атомов прямым методом, методом 

тяжелого атома  (метод функции Паттерсона) и др. 
6. Уточнение структуры МНК (уточнение координат атомов, 

определение тепловых параметров атомов) 
7. Кристаллохимическое описание структуры 
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Методы выращивания монокристаллов 

 
 
1. Кристаллизация из раствора  
2. Кристаллизация из раствора в расплаве 
3. Кристаллизация из газовой фазы 
4. Кристаллизация в ходе твердофазной реакции 
5. Вытягивание из расплава 
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Отбор монокристалла, пригодного для РСтА 
Сбор массива рефлексов отражений 

Ф И Л Ь М 
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Метод Макса фон Лауэ 

Лауэграмма 
монокристалла 

(пример) 

Макс фон Лауэ 
1879 - 1960 



         (210) 

        (110) 
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Метод Макса фон Лауэ 

Рентгеновская трубка 
(полихроматическое 
излучение) 

Фотопленка 

Монокристалл 

Θ2° 

Θ1° 

т.к. Θ1< Θ2, d1<d2 и λ=2d·sinΘ, то λ1<λ2 

λ 

I, 
имп. 
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κ- гониометр монокристального дифрактометра 

 
 

1 – рентгеновская трубка, 2 - 2D-детектор, 3 - Θ-круг, 4 - ω-круг, 5 - κ-ось, 6 - 
φ-круг с гониометрической головкой и закрепленной на ней кристаллом, 7 – 
крио-приставка, 8 – видеокамера для центровки кристалла 

3 

4 

2 

6 

7 8 

1 

5 
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Расшифровка структуры кристалла 

1. Определение параметров ячейки и пространственной группы 
структуры 

2. Определение координат атомов (метод межатомных функций, 
статистический метод, метод минимизации функционала) 

3. Уточнение структуры МНК (уточнение координат атомов, 
определение тепловых параметров атомов) 
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Основные формулы 
 

Интенсивность рефлекса отражения 
 

I = I0·L·P·A·F(hkl)2 (1) 

 
I0 – интенсивность начального луча 
L·P·A – множители (фактор Лоренца, поляризационный фактор, поправка на 

поглощение) 
F(hkl)2 – структурный фактор (квадрат модуля структурной амплитуды) 

 
Структурный фактор 

 
                                                                                                                        (2) 
 
  
fi - атомный фактор рассеяния 
xi, yi, zi и N – координаты и количество атомов в элементарной ячейке  
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Основные формулы 
 
 

                                                                                                                      (2) 
 

Электронная плотность в кристалле 
 

                                                                                                              (3) 
 

 
V0 – объём элементарной ячейки 
x, y, z – координаты в пространстве (в элементарной ячейке)  

 
Начальная фаза суммарного дифракционного луча 

 
 

                                                                              (4) 
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Схема определения координат атомов с 
использованием метода межатомных функций 

Приближенное определение координат некоторых («тяжелых») атомов 
методом межатомных функций (функции Паттерсона) 

Расчет начальной фазы суммарного дифракционного луча [формула 4] 

Расчет карты распределения электронной плотности с использованием 
экспериментальных значений F(hkl)2 (определение координат 
некоторых других атомов) [формула 3] 

Расчет F(hkl)2  [формула 2], его сравнение с F(hkl)2(эксп) (формула 5) 

Уточнение координат и тепловых параметров атомов методом 
наименьших квадратов 
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Кристаллохимическое описание структуры 
вещества 
1. Расчет межатомных расстояний и валентных углов 

 
2. Определение координационных многогранников 

 
3. Описание общего мотива структуры  

 
4. Сравнение полученной структуры с аналогами, прогнозы 

свойств вещества и т.п. 
 

(пример – статья из научного журнала: см. на нашем сайте 
Селиверстов А.Н. Алексеев Е.В. Сулейманов Е.В. Сомов Н.В. 
Cинтез и кристаллическая структура нового представителя ряда 
урановольфраматов состава Cs2[(UO2)2(W2O9)] // Вестник ННГУ 
им. Н.И. Лобачевского. 2009. №6. С. 90-95.) 
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