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Рис. 4. Алгоритм расчета рентгеновских дифрактограмм и идентификация рентгеноаморфных фаз для полимеров
Начало 





Задается длина волны излучения, коэффициенты �для поправок на поглощение, поляризацию, температуру





Учитывать �межмолекулярное рассеяние?





Ввод трехмерных координат атомов из модели молекулы





Ввод трехмерных координат атомов из модели молекулярной структуры со средним межмолекулярным расстоянием, полученным из анализа ФРР





Расчет всех межатомных расстояний





Расчет интенсивности рассеяния по формуле (1)





Вывод данных с визуальным сопоставлением их с исходными �экспериментальными данными





Расчетные и экспериментальные данные соответствуют?





Есть соответствие межмолекулярных рефлексов?





Есть соответствие координационного числа?





Изменить внутрицепную периодичность в модели молекулы





Изменить в модели �макромолекулярной структуры среднее межмолекулярное расстояние





Изменить в модели �макромолекулярной структуры координационное число
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