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Abstract 
X-ray diffraction is a very practical and useful method for characterizing 
crystals, viruses, including influenza viruses, microscopic particles in bio-
logical sciences . So, X-ray diffraction is simulated and analyzed in the 
paper. The calculations are performed using the Green's function by written 
FORTRAN  codes.  Also,  atoms  in  a  crystal  are  proposed  to  be  the  same as 
circular apertures and diffraction patterns of square and triangular arrays 
are studied. In this approach the apertures represent the core of the crystal 
atoms, and the X-ray diffraction pattern is simulated by passing electro-
magnetic waves from these apertures. The results show that the general 
diffraction patterns are independent of the number of crystal atoms, so they 
can be used as a fingerprint to examine a variety of crystal structures. Also, 
the increase in the atoms sizes (atomic radius) leads to raise the intensity of 
the diffraction pattern. The increase in the crystal lattice constant reduces 
divergence and higher order diffraction patterns appear.
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 چکیده
 ویشرو   جملش   از هشا  ویشرو   بلورهشا   شناسشای   در یمشثرر  نقش   Xاشعۀ  پراش

 پشراش  مقالش   ایشن  در بنابراین دارد  و... زیست  علوم بین  در عوامل ذره  آنفولانزا
 از اسشتفاده  با محاسبات .شده است تحلیل و تجزی  و بررس  و سازیشبی  Xاشعۀ 
طرح  سازی شبی  برای است. شده انجام فرترن زبان ب  برنام  نوشتن با و گرین تابع

پیششنااد ششده و ششدت مشو       ای دایشره هشای   سازی سشاتتار بلشور بشا روزنش      معادل
 . در ایشن روش ششد  بررسش   هشا  از روزنش  مربع  و مثلث   یها افت  از آرای ی پراش
کس بشا  یا ۀو طرح پراش اشع کنند  م یرا بازبلور  یها اتم نق ها در واقع  روزن 

 نششان  هشا  بررسش  شود.   سازی م ها شبی  عبور اموا  الکترومغناطیس  از این روزن 
 توان م  بنابراین و بوده مستقل بلور های اتم تعداد از پراش کل  طرح ک  دهد م 
 همچنشین  رد.بش  کشار  بش   بلشور  های شبک  عانوا بررس  برای انگشت ارر مانندرا  آن
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 رابشت  افشزای   وانجامشد   مش   پشراش  طرح در شدت افزای  ب  ها اتم ابعاد افزای 
 شود. م  پراش طرح در بالاتر های مرتب  ظاور و واگرای  کاه  باعث نیز شبک 

 

 .نیبلور  روش لاوه  تابع گر ۀ  شبکX ۀپراش  پراش اشع :یدیکل یها واژه
 

 مقدمه. 1
 و هشا بلشور  تصوصشیات  بررسش   در پرکاربرد و قدیم  تکنیک  X ۀاشع پراش همان یا XRDروش 
نششان داده ششد کش       دارد  مشوج  تیماهک   Xاشعۀ با استفاده از  1912در سال  است. سنج طیف

 Xاششعۀ  . سشسس پشراش   انشد شده لیواحد( تشک های)سلول یادیبن هایبلورها از تکرار منظم قسمت
بشا   .[1] از مشواد بش  کشار گرفتش  ششد       عیوس فیط شناسای  یبرا  اساس یهااز روش  کیعنوان   ب

 نیابنشابر  اسشت   یبلشور  مشواد  در هشا اتشم  نیب فواصل ۀمرتب از X هایپرتو مو  طول توج  ب  این ک 
 بشرا    اصشل  ۀرابطش  .است اهمیت حائز بسیار یز مواد بلوریساتتار ر ی شناسا برای Xاشعۀ  پراش
  زمشان  بلورهشا  مختلشف  سشط   دو از دهیش بازتاب یهاپرتو ۀتداتل سازند ک  است مطلب این اییگو

 جسشم  پراش طرح .[2] باشد مو  طول از صحیح  مضرب تاب  دو راه اتتلاف ک  شود م ایجاد
 در اتشم  یادیش ز تعشداد  از حاصشل  یها طرح .رود م کار ب  جسم آن ی شناسا یبرا تواندم  یبلور
 ایشن  بشا  نیبنشابرا  و دهشد  نشان بلور دررا  ها اتم  ساتتمان طرح اتیجزئ تواند م مختلف یها جات
 .[3] آورد دست  ب بیترک  ساتتمان شکلاز   قیدق اطلاعات توان م روش
 صورت  ب اتم هر در ک  تابیده باز Xاشعۀ  شدت ک  شود م  مشاهده بلورها از Xاشعۀ  ش پرا در
 ۀبقیش  در و بشود  تواهشد  بیششین   تاص  زوایای در  اند شده پراکنده مو ( طول تغییر )بدونکشسان 
 هنگشام  پرتوهشا  از بخشش   تابد م  بلور یک ب  X یپرتو دست  ک  قت و .[4] است ناچیز بسیار زوایا
 انحشراف  ۀزاویش  کش   اسشت  ایشن  ماشم  ۀنکتش  .دششون م  پراکنده گوناگون هایجات در بلور از عبور
 پیکسل ش مولت  آشکارساز اگر دارد. بستگ  بلور در هااتم گیریقرار ۀنحو ب  اولی  راستای از X یپرتو
 آنجا از .[5] کنند م  ایجاد فیلم رویبر  سیاه  نقاط هپراکند پرتوهای  دهیم قرار بلور سوی آن در
 فشاز  تغییر  دارد بستگ  نیز جسم شکست ضریب تغییرات ب  جذب بر علاوه جسم پراش الگوی ک 

 دقشت  بشا  تصشویربرداری  باعشث  و اسشت  دامن  تغییرات از بیشتر بسیار تغییر این تأریر و شودم  ایجاد
 آشکارساز روی نقاط این مجموع ک  الگوی  یا شکل .[6] شودم  دقیق اطلاعات کسب و مطلوب
 تشاب   بشا  Xاششعۀ   وسشیل   بش   ها تصویربرداری قبیل این دارد. بستگ  ماده ساتتار ب   کنند م  ایجاد

 از تشوان مش   راحتش   بش   بنشابراین . [8  7] انشد ششده  تولید بزر  هایدهنده شتاب توسط سنکروترون
 .[9] است معروف GI1ب  ک  برد پ  جسم عدیبُ س  ساتتار ب  Xی پرتو پراش الگوی

                                                                                                                                        
1 Ghost imaging 

 ایشن  و اسشت  هشا رو یش و سشاتتار  نییتع یبرا هاروش نیتریقو از یک  Xاشعۀ  پراش از استفاده
 و هشا ویشرو   روزافشزون   دگیچیپ .[10] است داده تغییر عمیقاً هارو یو یایدن ازرا  ما دید روش
 بلورشناسش   در  مفاشوم  و  ششناتت  روش تحشولات  اصشل   محشر   واقشع  در هشا  آن یساتتار ابعاد
 اولشین  بش   ششبی   دقیقاً نیز جدید هایویرو  هایویژگ  .[12  11]است  X1اشعۀ  با  مولکولماکرو
 هشای روش اسشتفاده  بشا  آنفشولانزا  ویشرو   سشاتتار  یا غشا دارای هایویرو  حیوان   های ویرو 

 عنشوان   ب Xاشعۀ  پراش همچنین .[13] شوندم  تعیین Xاشعۀ  پراش عبارت   ب یا Xاشعۀ  بلورشناس 
 مشورد  و مطرح تعادل  غیر و غیربلوری هایسیستم پروئین   هاینارسای  بررس  برای مناسب ۀشیو

 .[14] است گرفت  قرار استفاده
 .است کاربردی و مام نیز پزشک  در گسترده صورت  ب مواد و هااتم با Xاشعۀ  هایبرهمکن 

 از پشس  Xاششعۀ   ۀکش یبار آن در کش   کشرد  اششاره   وگرافیش راد ب  توانم  هابرهمکن  این ۀجمل از
بیششتر از   هااستخوان در Xاشعۀ  جذب شود.  م تابانده  عکاس حسّا  لمیف ب  ماریب بدن از گذشتن
 گشر ید یهشا انشدام  ریتصشو  و تشر  روششن  لمیفش  در هشا استخوان ریتصو بنابراین  است گوشت و پوست
 Xاششعۀ  ای کش  بشا   تصشاویر پیوسشت    . فلوروسکوپ  نوع  رادیوتراپ  است ک بود تواهد تر کیتار

از بدن فرد بیمار  Xاشعۀ  فلوروسکوپ دهد. در  بر روی صفح  مونیتور نشان م گرفت  شده است را 
 نیش ا  پشت از  پزشک و کنند  م برتورد فلوئورسان  صفح  ب  پرتوها این و سسس شودداده م عبور 

 هنگشام  در ضشرری  بش  ۀمشاد   گشاه  د.یش نیبب را مشار یب فشرد  یهااندام عملکرد ریتصو تواند  م  صفح  
 مثلاً شود  دهید تر آشکار نظر مورد اندام تا شود  م  تورانده او ب  ای قیتزر ماریب بدن ب   وگرافیراد

 بخوراند. میبار سولفات محلول ماریب ب   روده از Xاشعۀ  با  وگرافیراد از  یپ پزشک است  ممکن
 .[18شش 16] ششود   مش  دهیش د تشر  روششن  هشا  روده ریتصشو  ج ینت در و کند  م جذب را Xاشعۀ   ماده نیا

 در میشر  و مشر   علل ترین شایع از یک  ک  کبد سرطان قبیل از سرطان درمان در Xاشعۀ  همچنین
 اصشل   موضشوع بشا ایشن ششیوه     کبشد  سشرطان  درمشان  .[19] دارد فشراوان  کشاربرد   است جاان سراسر
 انیش م از سشالم  یهشا  سشلول  از زودتشر  را  سرطان یها سلول اشع  نیا .باشدم  دنیا روز هایپژوه 

 یهشا  سشلول  بش   آنک   ب سرانجام غده آن بتابانند  Xاشعۀ  لازم ۀانداز ب   سرطان ۀغد ب  اگر برد.  م
 .[20] رود  م بین از برسد  ادیز بیآس سالم

 اسشت.  کنشون   علشم  پیششرفت  رونشد  در Xاششعۀ   پشراش  تأریر از بخش  تناا شد گفت  ک  مطالب 
بینش   عوامشل ذره  هشا  ویرو  بلورها  شناسای  در یمثرر نق  Xاشعۀ  پراش شد گفت  ک  همانطور

 بلورهشای  در Xاششعۀ   پشراش  عشددی  بررسش   مقالش   ایشن  هشدف   بنابراین .دارد و... زیست  علوم در
                                                                                                                                        
1 X-ray macromolecular crystallography 
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 ایشن  و اسشت  هشا رو یش و سشاتتار  نییتع یبرا هاروش نیتریقو از یک  Xاشعۀ  پراش از استفاده
 و هشا ویشرو   روزافشزون   دگیچیپ .[10] است داده تغییر عمیقاً هارو یو یایدن ازرا  ما دید روش
 بلورشناسش   در  مفاشوم  و  ششناتت  روش تحشولات  اصشل   محشر   واقشع  در هشا  آن یساتتار ابعاد
 اولشین  بش   ششبی   دقیقاً نیز جدید هایویرو  هایویژگ  .[12  11]است  X1اشعۀ  با  مولکولماکرو
 هشای روش اسشتفاده  بشا  آنفشولانزا  ویشرو   سشاتتار  یا غشا دارای هایویرو  حیوان   های ویرو 

 عنشوان   ب Xاشعۀ  پراش همچنین .[13] شوندم  تعیین Xاشعۀ  پراش عبارت   ب یا Xاشعۀ  بلورشناس 
 مشورد  و مطرح تعادل  غیر و غیربلوری هایسیستم پروئین   هاینارسای  بررس  برای مناسب ۀشیو

 .[14] است گرفت  قرار استفاده
 .است کاربردی و مام نیز پزشک  در گسترده صورت  ب مواد و هااتم با Xاشعۀ  هایبرهمکن 

 از پشس  Xاششعۀ   ۀکش یبار آن در کش   کشرد  اششاره   وگرافیش راد ب  توانم  هابرهمکن  این ۀجمل از
بیششتر از   هااستخوان در Xاشعۀ  جذب شود.  م تابانده  عکاس حسّا  لمیف ب  ماریب بدن از گذشتن
 گشر ید یهشا انشدام  ریتصشو  و تشر  روششن  لمیفش  در هشا استخوان ریتصو بنابراین  است گوشت و پوست
 Xاششعۀ  ای کش  بشا   تصشاویر پیوسشت    . فلوروسکوپ  نوع  رادیوتراپ  است ک بود تواهد تر کیتار

از بدن فرد بیمار  Xاشعۀ  فلوروسکوپ دهد. در  بر روی صفح  مونیتور نشان م گرفت  شده است را 
 نیش ا  پشت از  پزشک و کنند  م برتورد فلوئورسان  صفح  ب  پرتوها این و سسس شودداده م عبور 

 هنگشام  در ضشرری  بش  ۀمشاد   گشاه  د.یش نیبب را مشار یب فشرد  یهااندام عملکرد ریتصو تواند  م  صفح  
 مثلاً شود  دهید تر آشکار نظر مورد اندام تا شود  م  تورانده او ب  ای قیتزر ماریب بدن ب   وگرافیراد

 بخوراند. میبار سولفات محلول ماریب ب   روده از Xاشعۀ  با  وگرافیراد از  یپ پزشک است  ممکن
 .[18شش 16] ششود   مش  دهیش د تشر  روششن  هشا  روده ریتصشو  ج ینت در و کند  م جذب را Xاشعۀ   ماده نیا

 در میشر  و مشر   علل ترین شایع از یک  ک  کبد سرطان قبیل از سرطان درمان در Xاشعۀ  همچنین
 اصشل   موضشوع بشا ایشن ششیوه     کبشد  سشرطان  درمشان  .[19] دارد فشراوان  کشاربرد   است جاان سراسر
 انیش م از سشالم  یهشا  سشلول  از زودتشر  را  سرطان یها سلول اشع  نیا .باشدم  دنیا روز هایپژوه 

 یهشا  سشلول  بش   آنک   ب سرانجام غده آن بتابانند  Xاشعۀ  لازم ۀانداز ب   سرطان ۀغد ب  اگر برد.  م
 .[20] رود  م بین از برسد  ادیز بیآس سالم

 اسشت.  کنشون   علشم  پیششرفت  رونشد  در Xاششعۀ   پشراش  تأریر از بخش  تناا شد گفت  ک  مطالب 
بینش   عوامشل ذره  هشا  ویرو  بلورها  شناسای  در یمثرر نق  Xاشعۀ  پراش شد گفت  ک  همانطور

 بلورهشای  در Xاششعۀ   پشراش  عشددی  بررسش   مقالش   ایشن  هشدف   بنابراین .دارد و... زیست  علوم در
                                                                                                                                        
1 X-ray macromolecular crystallography 
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 بررسش   و ایدایشره  یهشا  روزنش   بشا  بلشور  سشاتتار  سازیمعادل طرح سازی شبی  برای است. مختلف
ک  با توج  ب  اطلاعات نویسندگان این کار بشرای اولشین بشار انجشام      است شده پیشنااد ها آن پراش

. اسشت  مامها ب  جای مقدار کمیت ها ب  طول مو کمیت نسبت در بررس  طرح پراش شده است.
بشدون تغییشر در ظشاهر طشرح و بشا حفش          مکنیطرح پراش ایجاد   در نتیج  اگر با طول مو  تاص

بنابراین  توانیم آن را ب  هر طول مو  دلخواه دیگر تعمیم دهیم.م های چیدمان ب  طول مو  نسبت
 د نصد برابر کوچشک ششو   مقادیر تقریباًتمام  و سسس  دوانجام ش  اپتیک ۀدر حوز سازی شبی  اگر

هشا در  ایشن روزنش    ۀایش ت بشا  . در نتیجش  ب  دست تواهد آمدعدی از بلورهای دوبُ Xاشعۀ طرح پراش 
 Xاششعۀ  طشرح پشراش    ب  شبی  کاملاً های پراشتوان ب  طرحم  با استفاده از نور مرئ  و آزمایشگاه

لیزرهای ب  منبع نوری )لیزرهای مرئ  مانند   زیرا دسترس  ک  بسیار مام و حائز اهمیت است سیدر
 در .اسشت  Xاششعۀ   ۀب  چشم  های ارزان قیمت( آسانتر و ارزانتر از دسترسهلیوم نئون یا نیم  هادی

 و محاسب  شده است  و ب  روش انتگرال گرین تابع از استفاده با مو  تکفام ۀجواب معادل مقال  این
 بخش   در کش   است شکل این ب  مقال  ده  سازمان است. شدهنوشت   فرترن زبان ب  ازیمورد ن ۀبرنام
 پایشان  در و ارائ  هاسازی شبی  و عددی محاسبات نتایج سسس  شده بیان تئوری و مبان  ابتدا در بعد
 است. شده ارائ  گیرینتیج 

 
 تئوری و مبانی. 2

را  X ۀاشع پراش نق  ک  را مواد ۀدهند لیتشک یها اتم توانم  عبوری Xاشعۀ  پراش بررس  برای
 مشانع  یشک  رویبر  دلخواه های مکان در و دلخواه شکل با روزن  تعدادی صورت  ب کنند   م جادیا

 نششان داده ششده اسشت.    1دلخواه در ششکل   ک ساتتار کاملاًی گرفت. نظر در کدر کاملاً و مسط 
 یمشنظم رو  یهشا   یش کش  در آرا  ای دایشره  یها ک بلور با روزن یدر را ها  اتم   منظمیتوان آرا م 

 بلشور  ۀدهنشد  لیتششک  یهشا  اتشم  ۀنشد ینما واقشع  در هشا  روزن  نیاد. کر یزسا اند  معادل ده شدهیمانع چ
 ۀیش کنند. مو  الکترومغناطیسش  از سشمت چشا بشا زاو      جاد میرا ا Xاشعۀ ک  نق  پراش  ندباش م 

 بش   مشانع ششود.    جشاد مش  یهشا طشرح پشراش ا    تابد و پس از عبور از روزن   ها م تاب  دلخواه ب  روزن 
  نا برهم از ها روزن  راست سمت در مو  بنابراین  نکند عبور آن از مو  ک  شده انتخاب یا گون 
 در  تابش مو  بودن تکفام فرض بامو  عبوری  شود.  م جادیا ها روزن  تک تک از یعبور اموا 
 کند  م صدق ریز ۀمعادل
(1)                                                                         2 2

0(X) (X) 0, 2 /E k E k n     
 n و تلأ در مو  طول 0 مو   بردار ۀانداز X  k ۀنقط در  کیالکتر دانیم E(X) در آن  ک 
 یمشرز  طیششرا  بایشد  فرد منحصرب  جواب افتنی و معادل  نیا حل یبرا است. طیمح شکست بیضر

 شامل مرز نیا است. شده داده نشان مرز  1 شکل در شود. مشخص کامل طور ب  مسئل  بر حاکم
 بشا  برابشر  مانع سط  یرو دانیم شد انیب ک  همانطور است. تیناایب مرز و ها روزن  و مانع بخ  س 
 در  ۀیناح داتل ب  فضا نقاط گرید از و کند  م عبور ها روزن  از فقط دانیم  طرف از است. صفر
 عبشارت  ب  است. صفر با برابر زین تیناایب مرز یروبر  یفرود دانیم بنابراین کند.  نم نفوذ 1 شکل
 میدار گرید
(2)                                                                                   

0
(X) 0; (X) 0E E

 
  

 نیگشر  ۀمعادل است. شده استفاده نیگر ۀیقض و  انتگرال روش از (1) ۀمعادل حل یبرا مقال  نیا در
 است ریز صورت ب  (1) ۀمعادل با متناظر

(3)                                                                     2 2(X,X ) (X,X ) (X X )G k G        
 است ریز صورت ب  مناسب نیگر تابع شود  حل بعد س در  باید( 1) ۀمعادل اینک  ب  توج  با

(4)                                                                                    (X,X ) , X X
4

ikReG R
R

    
 شود  م انیب ریز شکل ب  زین نیگر ۀیقض دوم شکل نیهمچن

(5)            2 2 ˆ(X) (X) (X) (X) ( (X) (X) (X) (X)).nd d       
 

          
 مرز بر عمود نرمال بردار n̂ است.  یناح نیا ۀکنند احاط  مرز  و دلخواه ای  یناح  در آن  ک 
 ۀیش ناح داتشل  در ر(یپشذ  مشتق و وست ی)پ دلخواه تابع دو  و  توابع است.  یناح رونیب سمت ب  و

 .شود  م لیتبد ریز ۀرابط ب  (5) و (3) روابط از استفاده با (1) لیفرانسید ۀمعادل هستند 

(6)                                                       (X) (X,X )(X ) (X,X ) (X)E GE G E d
n n

    
  

)در آن   ک  ) ˆ( ).n
n


 


 1 شکل در X و X نقاط تیموقع .نامیمم  نرمال مشتق پس نیا از را 

 انتگشرال  جش  ینت در است. مجزا بخ  س  شامل مرز شد انیب ک  طور همان است. شده داده نشان
 یروبر  انتگرال (2) یمرز طیشرا از استفاده با شود.  م میتقس یمرز انتگرال س  ب  (6) ۀرابط یمرز
 ماند  م  باق i یمرزها یروبر  انتگرال فقط و شود  م صفر  و 0 یمرزها

(7                                               )
1

(X) (X,X )(X ) (X,X ) (X)
i

N

i

E GE G E d
n n



    
   

ها معلوم باشد   شود ک  اگر میدان و مشتق نرمال آن بر سط  روزن  دقت در این رابط  مشاهده م با 
ها  محاسب  کرد. از طرف  میدان بر سط  روزن  توان میدان را در هر نقطۀ دلخواه داتل ناحیۀ م 

توان مششتق آن را نیشز محاسشب      آن م در واقع همان میدان فرودی است ک  معلوم است و علاوه بر 
ها کاف  اسشت   کرد. ب  عبارت دیگر برای محاسبۀ میدان در هر نقطۀ دلخواه در سمت راست روزن 
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 شامل مرز نیا است. شده داده نشان مرز  1 شکل در شود. مشخص کامل طور ب  مسئل  بر حاکم
 بشا  برابشر  مانع سط  یرو دانیم شد انیب ک  همانطور است. تیناایب مرز و ها روزن  و مانع بخ  س 
 در  ۀیناح داتل ب  فضا نقاط گرید از و کند  م عبور ها روزن  از فقط دانیم  طرف از است. صفر
 عبشارت  ب  است. صفر با برابر زین تیناایب مرز یروبر  یفرود دانیم بنابراین کند.  نم نفوذ 1 شکل
 میدار گرید
(2)                                                                                   

0
(X) 0; (X) 0E E

 
  

 نیگشر  ۀمعادل است. شده استفاده نیگر ۀیقض و  انتگرال روش از (1) ۀمعادل حل یبرا مقال  نیا در
 است ریز صورت ب  (1) ۀمعادل با متناظر

(3)                                                                     2 2(X,X ) (X,X ) (X X )G k G        
 است ریز صورت ب  مناسب نیگر تابع شود  حل بعد س در  باید( 1) ۀمعادل اینک  ب  توج  با

(4)                                                                                    (X,X ) , X X
4

ikReG R
R

    
 شود  م انیب ریز شکل ب  زین نیگر ۀیقض دوم شکل نیهمچن

(5)            2 2 ˆ(X) (X) (X) (X) ( (X) (X) (X) (X)).nd d       
 

          
 مرز بر عمود نرمال بردار n̂ است.  یناح نیا ۀکنند احاط  مرز  و دلخواه ای  یناح  در آن  ک 
 ۀیش ناح داتشل  در ر(یپشذ  مشتق و وست ی)پ دلخواه تابع دو  و  توابع است.  یناح رونیب سمت ب  و

 .شود  م لیتبد ریز ۀرابط ب  (5) و (3) روابط از استفاده با (1) لیفرانسید ۀمعادل هستند 

(6)                                                       (X) (X,X )(X ) (X,X ) (X)E GE G E d
n n

    
  

)در آن   ک  ) ˆ( ).n
n


 


 1 شکل در X و X نقاط تیموقع .نامیمم  نرمال مشتق پس نیا از را 

 انتگشرال  جش  ینت در است. مجزا بخ  س  شامل مرز شد انیب ک  طور همان است. شده داده نشان
 یروبر  انتگرال (2) یمرز طیشرا از استفاده با شود.  م میتقس یمرز انتگرال س  ب  (6) ۀرابط یمرز
 ماند  م  باق i یمرزها یروبر  انتگرال فقط و شود  م صفر  و 0 یمرزها

(7                                               )
1

(X) (X,X )(X ) (X,X ) (X)
i

N

i

E GE G E d
n n



    
   

ها معلوم باشد   شود ک  اگر میدان و مشتق نرمال آن بر سط  روزن  دقت در این رابط  مشاهده م با 
ها  محاسب  کرد. از طرف  میدان بر سط  روزن  توان میدان را در هر نقطۀ دلخواه داتل ناحیۀ م 

توان مششتق آن را نیشز محاسشب      آن م در واقع همان میدان فرودی است ک  معلوم است و علاوه بر 
ها کاف  اسشت   کرد. ب  عبارت دیگر برای محاسبۀ میدان در هر نقطۀ دلخواه در سمت راست روزن 
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( را محاسب  کرد. همچنین نکتۀ حائز اهمیت اینجاسشت کش  اگرچش  در ایشن مقالش       7انتگرال رابطۀ )
طرح پراش از هر روزن  بشا ششکل    محاسبۀ ای استفاده تواهد شد  این روش قادر ب  های دایرهروزن 

 دلخواه است.
 

 
جات تاکید بر ایشن نکتش  کش  ایشن روش      (.) مرزها و (i) ها روزن  ( 0) مانع  یفرود دانیم از ی نما 1 شکل

هشا بش  ششکل نشامعین و دلخشواه ترسشیم       های  با شکل دلخشواه را دارد  روزنش   قابلیت محاسب  طرح پراش مربوط ب  روزن 
 اند.های دایروی تقریب زده شدهها با روزن در محاسبات نق  اتم ول اند  شده
 

 نتایج تحلیل و سازیشبیه نتایج. 3
 حالشت  این تحلیل  حل با نتایج و بررس  ای دایره ۀروزن تک از پراش ابتدا در اعتبارسنج  منظور ب 

 ۀفاصل در  ینما ۀپردبر  شدت توزیع مقطع سط  نمودار الف ش2 شکل در است. شده مقایس  تاص
150d/= شعاع با ای دایره ۀروزن تک از / 2R   در طول  ابعاد مقال  این در است. شده میترس 
 طشرح  ایشن  از اسشتفاده  بشا  است. شده بانجار مو  طول ب  نسبت نمودارها و ها شکل و ها بخ  تمام
 کرد محاسب  ریز ۀرابط از را واگرای  ۀزاوی نیم توان م 
(8)                                                                                                        tan( / 2) /a d  
 است. روزن  تا  ینما ۀپرد ۀفاصل d و یمرکز ۀلک شعاع a ک 

2)زاویۀ واگرای  برحسشب قطشر بانجارششده     ب نمودار معکو  نیم ش2در شکل  /D R )   بشرای
اسشت کش     211/1ای نشان داده شده است. معکو  شیب این نمشودار برابشر بشا     های دایره روزن  تک

1.22ای )روزنۀ دایره مقایس  آن با پاسخ تحلیل  تک / D   )  باششد.  بیانگر دقت محاسبات مش
 یابد.دهد ک  واگرای  با افزای  شعاع روزن  کاه  م ب( نشان م  ش2همچنین نتایج شکل )

 
 )الف(  

 

 
 )ب(

 روزنش   )ششعاع   روزن از =150d/ ۀفاصل اب ایصفح  در ای دایره ۀروزن تک از پراش طرح شدت عیتوزش  الف 2 شکل
 حسشب  بر ای دایره ۀروزن از افت ی پراش مو  ی واگرا ۀیزاو میعکس ن ش ب و (است 1 با برابر کسلیپ هر ۀانداز و 2 با برابر
 .روزن  قطر
 

 کشار  نیش ا انجام یبرا است. شده یساز  یشب یبلور ساتتار از X ۀاشع پراش طرح بعد ۀمرحل در
 کرده جادیا کدر مانع یروبر  منظم  شیآرا در  هستند ها اتم ۀمنزل ب  ک را  ای دایره ۀروزن یتعداد
 معشروف  جادشدهیا یها طرح است. شده یساز  یشب مقال  نیا در شده انیب روش با آن پراش طرح و
 اریبس ۀیلا کی )مانند یبلور ناز  ۀیلا کی از Xاشعۀ  عبور توسط ک  هستند یعبور ۀلاو طرح ب 

 .شود  م لیتشک (یفلز ناز 
 در 3 × 3  مربع  یآرا کی در روزن  9 تعداد  اتم تک بلور کی پراش طرح بررس  منظور  ب
/ با برابر شبک  رابت  =2/0R/ با برابر ها روزن  شعاع .است شده گرفت  نظر 2a   ۀپرد ۀفاصل و 
 یدوبعد ی نما ها  روزن   یآرا نیا است. شده گرفت  نظر در =150d/ با برابر ها روزن  تا  ینما
  است. شده داده نشان الف ش3 شکل در بلور نیا پراش طرح .دهدم  ارائ   اتم تک بلور کی از

4 4.5 5 5.5 6 6.5 7 7.5 8
3

3.5

4

4.5

5

5.5

6

6.5

7

2R/

(
/2

)-1
(r

ad
-1

)

 

 

 
y = 0.82616*x - 0.073524
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 )الف(  

 

 
 )ب(

 روزنش   )ششعاع   روزن از =150d/ ۀفاصل اب ایصفح  در ای دایره ۀروزن تک از پراش طرح شدت عیتوزش  الف 2 شکل
 حسشب  بر ای دایره ۀروزن از افت ی پراش مو  ی واگرا ۀیزاو میعکس ن ش ب و (است 1 با برابر کسلیپ هر ۀانداز و 2 با برابر
 .روزن  قطر
 

 کشار  نیش ا انجام یبرا است. شده یساز  یشب یبلور ساتتار از X ۀاشع پراش طرح بعد ۀمرحل در
 کرده جادیا کدر مانع یروبر  منظم  شیآرا در  هستند ها اتم ۀمنزل ب  ک را  ای دایره ۀروزن یتعداد
 معشروف  جادشدهیا یها طرح است. شده یساز  یشب مقال  نیا در شده انیب روش با آن پراش طرح و
 اریبس ۀیلا کی )مانند یبلور ناز  ۀیلا کی از Xاشعۀ  عبور توسط ک  هستند یعبور ۀلاو طرح ب 

 .شود  م لیتشک (یفلز ناز 
 در 3 × 3  مربع  یآرا کی در روزن  9 تعداد  اتم تک بلور کی پراش طرح بررس  منظور  ب
/ با برابر شبک  رابت  =2/0R/ با برابر ها روزن  شعاع .است شده گرفت  نظر 2a   ۀپرد ۀفاصل و 
 یدوبعد ی نما ها  روزن   یآرا نیا است. شده گرفت  نظر در =150d/ با برابر ها روزن  تا  ینما
  است. شده داده نشان الف ش3 شکل در بلور نیا پراش طرح .دهدم  ارائ   اتم تک بلور کی از
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y = 0.82616*x - 0.073524
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 )الف(                                                                         )ب(

 
) ( 

 رابشت   =2/0R/ ۀروزنش  ششعاع  بشا  بلشوری  در تای  121  ( و ی تا49 ب(  ی تا9 الف(  یآرا از پراش طرح 3 شکل
a/2 ۀشبک   150 ها روزن  تا  ینما ۀپرد ۀفاصل وd/=. 
 

هشا و رابشت    های بلور در طرح پراش در مرحلۀ بعد ابعاد روزنش  همچنین برای بررس  تأریر تعداد اتم
( روزنش   11×  11)آرایش    121( و 7×  7)آرایش    49هشا بش     شبک  تغییر داده نششده امشا تعشداد آن   

   شش 3ب و  شش 3هشای   ترتیب در ششکل  های پراش مربوط ب  این دو آرای  ب  افزای  یافت  است. طرح
دهشد کش  افشزای       نششان مش    شش 3الف تشا   ش3های های پراش شکلنشان داده شده است. نتایج طرح

ها تأریری در طرح کل  پراش نداشت  و فقط تغییرات اندک  در جزئیات آن وارد کرده  تعداد روزن 
است. بنابراین نتایج مثید این واقعیت مام هستند ک  این طرح مختصِ آرای  مربع  اسشت و اگشر   

تشوان     این طشرح را مش   ها در بلور افزای  یابد  طرح پراش تغییری نخواهد کرد. در نتیج تعداد اتم
های آرای  را با توج  ب  جزئیات طرح پراش ب   مانند ارر انگشت آرای  مذکور دانست و ویژگ 

 دست آورد. 
  یآرا پراش رحشط ودارشنمو ده ششبررس   4 شکل در راششپ طرح در بلور هایمشات ابعاد تأریر

 نششان  ب شش 3 ششکل  بشا  شکل نیا ۀسیمقا است. شده میترس =3/0R/ی ها روزن  شعاع برای ی تا49
 دارد. پراش طرح شدت رچشمگیری د تأریر ها روزن  شعاع  یافزا ک  دهد  م

 
 تشا   ینمشا  ۀپشرد  ۀفاصشل  و =2a/ ۀششبک  رابت  =3/0R/ ۀروز شعاع با ی تا49  یآرا از پراش طرح الف ـ4 شکل
 .=150d/ ها روزن 

 

 و =3a/ ۀشبک رابت   =2/0R/ ۀروزن شعاع با ی تا 49  یآرا در شپرا طرح نمودار 5 شکل در
 ب  ک  دهدم  نشان ب ش3 شکل با 5 شکل نتایج ۀمقایس است. شده داده نمای  =150d/ ۀفاصل در
 از  ناشش  یهشا  لکش   و افتش  ی  محسوسش  کشاه   پراش طرح ی واگرا روزن    کل ابعاد  یافزا لیدل

 و روزنش    کلش  ابعشاد   یافشزا  لیش دل بش   واقع در اند. شده ظاهر  ینما ۀپردبر  پراش بالاتر یها مرتب 
 پشراش  طرح در دقت با است. شده کوچکتر فقط ظاهر  در رییتغ بدون پراش طرح ی واگرا کاه 
 5 شکل پراش طرح  انیم بخ  ک  شود  م مشاهده ب ش3 شکل پراش طرح با آن ۀسیمقا و 5 شکل
 سشاتتار  رییش تغ گونش   هر بنابراین است. کوچکتر ابعاد با  ول ب ش3 شکل پراش طرح تکرار واقع در

 است. اررگذار جادشدهیا پراش طرح بر شبک 

 
 تشا   ینمشا  ۀپشرد  ۀفاصشل  و  =2/0R/ ۀروزنش  ششعاع   a/=3 ۀشبک رابت با ی تا49  یآرا از پراش طرح ب-4 شکل
 .=150d/ ها روزن 
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 )ب(                                                                   )الف(           

 ب( و =2a/ ۀششبک  رابشت   =2/0R/ ششعاع  بشا   هشای  روزنش   الف( از متشکل مثلث  شبک  از ی تا37  یآرا 5 شکل
 .=150d/ ۀفاصل در )الف( آرای  پراش طرح
 

نظشر اسشت کش  بشرای ایشن منظشور       در ادام  طرح پراش مربوط ب  ساتتاری با آرایش  مثلثش  مشورد    
هشا   در نظر گرفت  شده است. تعداد روزن  =2a/ای ب  صورت مثلث  با رابت شبکۀ  های دایره روزن 

است. طرح پراش این ساتتار در شکل  =2/0R/ها برابر با  و شعاع آن 37الف برابر  ش6مطابق شکل 
 ب نشان داده شده است. ش6
 

 
 )ب(                                                            )الف(                    

 ب( و =3a/ ۀششبک  رابشت   =2/0R/ ششعاع  بشا  هشای  روزنش   الشف(  از متشکل مثلث  شبک  از ی تا37  یآرا 6 شکل
 .=150d/ ۀفاصل در )الف( آرای  پراش طرح
 

تشای  بشا    37طرح پراش شبکۀ مثلث  الف بررس  شده و  ش7همچنین تأریر تغییر رابت شبک  در شکل 
سشاتتار   این پراش طرح ب ش7 شکل در و شده داده نشان =2/0R/ شکاف ابعاد و =3a/ شبکۀ رابت

دهشد بشا افشزای     ب نششان مش    ش7ب و  ش6ترسیم شده است. مقایسۀ نتایج شکل  =150d/در فاصلۀ 

های بالاتر نیز بر  مربوط ب  مرتب رابت شبک  فقط واگرای  مو  پراشیده  کاه  یافت  و طرح پراش 
مربع   آرای  نتایج با تطابق در نتایج این ک  است. نکرده تغییر آن کل  طرح ول  شودم  ظاهر پرده

است. همچنین این نتایج مجدداً مثید این مطلب است  ک  هر طرح پراش ارتباط مستقیم بشا ششکل   
دارد و تغییر در جزئیات شبک  فقط جزئیشات طشرح   ها یا ب  عبارت  ساتتار شبکۀ بلور  آرای  روزن 

توان مشخصۀ شبکۀ تاص  در نظر گرفت و با توج   دهد. در نتیج  هر طرح را م  پراش را تغییر م 
 گوی  کرد. توان از شبک  اطلاعات  ب  دست آورد و شکل شبک  را پی  ب  شکل طرح پراش م 

 
 بندیجمع. 4

توان ب  ساتتار س  م  Xمواد دارد. با استفاده از پراش اشع   شناسای  در یمثرر نق  X ۀاشع پراش
هشا و سشایر مشواد کشاربرد دارد.     بعدی مواد پ  برد. این علم ب  صورت گسترده در شناسای  ویرو 

شده است. در ایشن مقالش     Xها منجر ب  تحقیقات وسیع با اشع  پیچیدگ  روزافزون ساتتار ویرو 
ها از تابع گرین اسشتفاده  سازیرد بررس  قرار گرفت  است. برای مدلسازی و مومدل Xپراش اشع  
 بشا  بلشور  سشاتتار  سازیمعادل طرحها در زبان فرترن نوشت  شده است. برای این منظور شده و برنام 

 آرایش   در اتمش   تشک  بلشور  سشسس  و ای دایشره  ۀروزن تک پراش طرح و پیشنااد ای دایره هایروزن 
 هشر  بشرای  واگرایش   ۀزاوی ک  داد نشان اتم تک پراش طرح بررس  نتایج .شد بررس  مثلث  و مربع 
 اتمش  تک بلورهای از مربع  آرای  بررس  .یابدم  کاه  اتم ابعاد افزای  با مشخص مو  طول
 =150d/ ۀفاصشل  در و =2a/ ۀشبک رابت  =2/0R/و شعاع  تای  121 و 49 و 9 هایاتم تعداد با

 ایشن  بنشابراین  و نکرده تغییری هااتم تعداد افزای  با آرای  این برای پراش کل  طرح ک  داد نشان
 افزای  تأریر بررس  رود. کار ب  بلور ۀشبک نوع بررس  برای انگشت ارر مانند تواندم  پراش طرح
 پشراش  طشرح  در ششدت  افشزای  سشبب   هشا اتشم  ابعاد افزای  ک  داد نشان پراش طرح رد هااتم ابعاد
 هایمرتب  ظاور و واگرای  کاه  سبب نیز ساتتارها این در شبک  رابت افزای  همچنین شود. م 

 مقالش   این در نیز تای  37 هایاتم تعداد با مثلث  آرای  بررس  نتایج شود.م  پراش طرح در بالاتر
 نیشز  ساتتارها این در شبک  رابت افزای  نتایج بررس  شد. ارائ  ساتتارها این پراش طرح و بررس 

 شدند. ظاهر پرده روی بر پراش بالاتر هایمرتب  و دانجامی مربع  آرای  با  مشابا نتایج ب 
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های بالاتر نیز بر  مربوط ب  مرتب رابت شبک  فقط واگرای  مو  پراشیده  کاه  یافت  و طرح پراش 
مربع   آرای  نتایج با تطابق در نتایج این ک  است. نکرده تغییر آن کل  طرح ول  شودم  ظاهر پرده

است. همچنین این نتایج مجدداً مثید این مطلب است  ک  هر طرح پراش ارتباط مستقیم بشا ششکل   
دارد و تغییر در جزئیات شبک  فقط جزئیشات طشرح   ها یا ب  عبارت  ساتتار شبکۀ بلور  آرای  روزن 

توان مشخصۀ شبکۀ تاص  در نظر گرفت و با توج   دهد. در نتیج  هر طرح را م  پراش را تغییر م 
 گوی  کرد. توان از شبک  اطلاعات  ب  دست آورد و شکل شبک  را پی  ب  شکل طرح پراش م 
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 چکیده
 هاای  سوسپانسایون ت مغناطیسی در بلورهای ماای  نااتیا     با وارد کردن نانوذرا
ناوند    هاا ناناه ه مای    آیند که به ناا  ررونااتیا    وجود می کلوئیدی پایداری به

هااای ناهاسااانگرد  بلورهااای مااای  رروکلساا ری  نیییراای دیگاار از انااوا  نااار  
مغناطیسی هس ند که با آمیخ ن نانوذرات مغناطیسی در محیط کلس ری  حاصا   

گیری و هواص مخ لف این مواد ندیداً تحات ارار حراور     نوند رر ار سات می
بر ناهاسانگردی مغناطیسی بلور مای   گیرند  در این مواد  علاو  نانوذرات قرار می

و دیگر پارام رهای مؤرر ی  سلول بلور مای  هالص با راز نااتی  یا کلس ری   
بار میادان گا ار و     کسر حجای و مغنااط  ذرات از عواما  میاای هسا ند کاه     

تاوان   گ ارناد  باا تغییاراین پارام رهاا مای      نااا تایریر مای    گیری میدان جیت سات
هاا اهایات بسایاری در     هواص این نو  مواد را کن رل کرد  از اینارو  بررسای آن  
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