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АЛГОРИТМ РАСШИФРОВКИ ФУНКЦИИ ПАТЕРСОНА 
ПО МЕТОДУ РОМБОВ ДЛЯ КРИСТАЛЛОВ МЛАДШИХ 

(МОНОКЛИННОЙ И РОМБИЧЕСКОЙ) СИНГОНИЙ

Алгоритм расшифровки реальной функции Патерсона по произволь­
ным векторам сдвига для самого общего случая кристаллов триклинной 
сингонии дан в (*,  2). В симметричных кристаллах учет соответствующих 
закономерных (из-за симметрии) связей между максимумами на патерсо- 
новскпх синтезах позволяет при произвольном первом векторе почти одно­
значно выбрать последующие векторы сдвига и тем самым фиксировать 
этапы построения функций выделения. Ниже разобран алгоритм расшиф­
ровки непрерывной функции Патерсона для более симметричных (моноклин­
ных и ромбических) кристаллов младших сингоний *.  Представим распре­
деление электронной плотности р(г) в виде совокупности областей, отно­
сящихся к индивидуальным атомам р (г) = 2 Pn (r ~~ г/) или сокращенно 

k

* В даппом сообщении — при выполнении двух условий: кратность векторов 
сдвига обусловлена лишь симметрией ф.г. и сами они не входят в цепочки патерсо- 
повских пиков.

** При выделении в целях паглядпости используем всю функцию P(uvw), хотя 
для получения характерного узора ромбов достаточно (4) отдельных ее сечений. 
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No ko
(i>) (все обозначения по (3)).

п k
Отрезок, соединяющий пару базисных атомов, будет минимальным 

фрагментом структуры, который определяет качественно полный набор 
пиков функции Патерсона; последнюю по (3) можно представить в виде 
двух сумм:

.Vo k0 No ko k0

Р(г) = 3 3 Гпп’(г^)= 2(3 2 PnnfTkk')} +
n, n'=l k, k'=l n=l k=i k'=l

No Nq k0 ■ kQ

+ 2 2(2 2 Pnn'trkk’'))■ (i)
n=l n'=l k=i k'=l

n^n'
Здесь

Pnn’ (С/г/г') = ( Pn (c^) Pn' (г&') ^kk’ ~ ^k' ^ki
V

No — число базисных атомов, кп — кратность ф.г. Объединенные этим вы­
ражением патерсоновские пики (связки — первое слагаемое и взаимодей­
ствия -- второе слагаемое) образуют характерную для каждой федоров­
ской группы (ф.г.) совокупность ромбов, положение и «узор» которых за­
дан элементами симметрии ф.г. и их отстоянием от базисного отрезка.

Главный — первый — этап расшифровки патерсоновской функции, а 
именно отыскание ключевых пиков, сводится в симметричных кристаллах 
к выделению полной системы ромбов, отвечающей базисному отрезку, и 
тем самым к проверке наличия межатомных векторов между 2/с0 атомами 
структуры **.  Решается этот этап в два приема: сначала через построении



функций выделения локализуются ромбы пиков, отвечающие элементам 
симметрии данной ф.г., и далее — в процессе согласования основного и са­
теллитных ромбов — устанавливается положение исходного отрезка отно­
сительно начала координат.

По признаку различия основных и сателлитных ромбов в соответст­
вующих функциях Патерсона, алгоритм выделения ромбов конкретизиру­
ется нами (в симметричных кристаллах) в каждом из пяти типов, объеди­
няющих следующие ф.г.: 1) моноклинные ацентричные; 2) моноклинные 
голоэдрические; 3) ромбические класса подковы; 4) ромбические осевые 
(класс ромбического тетраэдра); 5) ромбические класса кирпича.
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Рис. 1. а — общая схема (проекция ху) расположения базисного отрезка pt — р2 
относительно элементов симметрии в ф.г. Р2 / т, Р222, Рттт. На схеме по­
следней группы, чтобы не загромождать чертеж, опущены точки, связапные 
с приведенными плоскостью тг (те же цифры, но со штрихами); б — соответ­
ствующая рис. 1а функция Патерсона. Для группы Рттт в одну точку (напри­
мер, 13) проектируются 8 точек: 13,13', 1'3', 1'3, 57, 5'7, 57', 5'7'. Все они, 

кроме первых, опущены, чтобы не загромождать чертежа

Общий ход алгоритма, его этапы мы рассмотрим на голоэдрических 
ф.г. и осевых ромбических (ввиду возникающей в них особенности) для 
ведущих групп в этих классах: Р2 / т, Р222 и Рттт.

А. Моноклинная голоэдрия. В патерсоновской функции ос­
новным будет ромб от центра симметрии (он фиксирует положение базис­
ного отрезка в конкретной ф.г.), а ромбы от плоскости симметрии (т„) 
п двойной оси (2,,) — сателлитные. Базисный отрезок из двух атомов 
п р2(г2) и производные от него выделены на рис. 1а (р3 — р4 (ту); р5 — ps 
(2„) и ps— рт (1)), а на рис. 16 приведена соответствующая функция Па­
терсона. В качестве первого вектора сдвига выбирается вектор г12 до мак­
симума pi2, т. е. вектор из начальной звезды, и строится #2(г12). Затем 
в качестве второго вектора сдвига выбирается вектор, связанный с г12 
конкретной операцией симметрии, но направленный в обратную (по зна­
ку) сторону. На этот вектор сдвигаются копии Ж(г12) и результирующая 
Ж фиксирует вершины ромбов. Соответствующие элементам симметрии 
вектора сдвига Жфункции и выделенные на них вершины ромбов приво­
дятся в табл. 1. Зафиксированные 11 точек — вершины ромбов и линеек 
(4) — объединяем в общую карту Ж4.

Согласование ромбов осуществляется следующим образом: сдвигаем 
одну копию карты Ж4 относительно другой на вектор до пика связки р13 = 
= р37 (в харкеровском сечении) от плоскости mv; вектор из-за двух фик­
сированных координат легко локализуется. На результирующей =
= 'М{Ж\ Ж4} остаются два пика pi3 = р57 и р17, которые связаны осью 
2У. Совмещаем две копии 4М со сдвигом на г37 — вектор до пика связки от 
2,„ т. е. максимум р13 одной копии 'М помещаем в pi7 другой. На "М = 
М{'М, 'М} фиксируется один максимум р17, который и определяет нача­
ло в данной ф.г. относительно базисного отрезка: в средней точке между 
началом и максимумом pi7.

1089



Таблица 1
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«-■у Mi = М {М2 (г is = Гзб) [М2 (Г12 = г87)]}
/>13 = />57, Р16 = Р11,
Р-л = Раз, рл = Pes
р«2 = Psi, Р32 = Pgi,

Р2!т '2У Mi = М {М2 (/'В5 = Г31) [М2 (742 = /•в?)]}
Р13 = рзт, Р11 = Рв1

I Мз = М {М2 (Г12 = ?’8?) [М2 (7’12 = 7’87)]} Р12 == Psi, Рп, Рё'2

2Ж Mi = М {М2 (Г43) [М2 (Г12)]} Р13, Pi2
Р222 2« Mi = M{M2 (М [М2(п2)]} PiS, p.12

2г Mi =■= М {М2 (rsi) [М2 (Пз)]} PM, PS2

J}lX Mi М {М2 (7’65 = Г8,4, ) [Л/2 (742 = Г8,7, )]}
P-'l P-' ' - P3'2’=Pg'5',
Рм — Рз'1', Рц' — Psi'

ту Mi = М {М2 (7-43 = [М2(Г12 = Г8,7,)]} Pi2 = Pg's’ > Ps'-2 ~ P»'3’
Pi3 = p&,7,, ple, =

Рттт mz Mi = М {М2{Г.У1, = r78) [М-2 (7*12  = T’g.j,)]} P-2'2 ~ Pi'S’ P'2 ~ Ps’l’ ’
Pll' = P77” ?1S = Pl’-'

2Ж Mi = М = Гоб) [M2(n2 = г8,7,)]} P^'% Pg'fp P&i “ ^8'3' ’
P& ~ Psi" P1S Pi'T

2р Mi = М {М-2 (гв,5, = Г3|) [М2 (г12 = г6,г)]} Ps'l = Ps'V Psi ~ PiS'a' ’
T’lS' = Р37" P" = ^6'7'

2г Mi = М {М2 (Гв7 = r1,2,)[M2{ri2 = rs,r)]}
PS2 = Pa,2' , Pi-2 = Pg'T

PM^Pi'T, P12' = Ps-.'
1 М3 = М {М2 (г12 = Т6,г) \М2 (г 12 = г8,7,)]} P12 = Pi,r , P„„ Pb:2

Таким образом, максимум р17 будет вершиной основного ромба, кото­
рый легко восстанавливается (см. табл. 1) и фиксирует координаты ато­
мов Р1 (Г1) И р2(г2) по (4, 5).

Б. Класс 2 2 2. Для ф.г. этого класса характерно равноправие всех 
трех осей, начало ячейки фиксируется двумя элементами симметрии, т. е. 
двумя ромбами из трех (нет ни основного, ни сателлитных). Используем 
тот же рис. 1а; базисный отрезок pt — р2 переводится в р3 — р4 осью 2Х, 
в р5 — р6 — осью 2У и в р8 — р7 — осью 2г. Выделение ромбов отражено в 
табл. 1. Снова объединяем все 7 точек в общую Mi. Выполняем сначала 
сдвиг двух ТИ44 на вектор г13 до пика связки от 2Х, па результирующей 'М 
должен сохраниться лишь максимум piS. Затем проделываем такую же 
операцию с двумя картами ЛД4, но только по вектору г57 (обратный по на­
правлению) вектору г-s, связанному с Г13 осью 2Х). Вектор г57 легко лока­
лизуется, будучи связан с г(3 патерсоновской плоскостью mw. После сдви­
га па "М фиксируем пик р17. Выделившиеся два пика р13 и р17 связаны 
осью 2У, т. е. отстоят на г37 — вектор до пика связки от 2У. Совмещая 'М 
и "М со сдвигом карт на г37, мы должны получить только один максимум 
Рп и, следовательно, эти две точки задают положение осей 2Х и 2У в ячей­
ке относительно базисного отрезка.

В. Ромбическая голоэдрия, класс кирпича. Основным 
следует считать ромб от центра симметрии, ромбы от плоскостей и 
осей — сателлитные. Условия выделения ромбов даны в табл. 1. Процеду­
ра согласования основного и сателлитных ромбов сводится к последова-
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тельным сдвигам копий карт Mf, 'М, " М (см. выше) на векторы до пиков 
связок от плоскостей ту, mz и тх.

Конечным этапом алгоритма выделения ромбов становится получение 
единственного максимума такого, который полностью определяет начало 
в конкретной ф.г. относительно исходного отрезка. (Все этапы процедуры 
остаются неизменными при модифицировании макроэлементов симмет­
рии скользящими компонентами.)

Реализация па ЭВМ рассмотренной схемы достигается следующим об­
разом *:

* На каждом этапе локализация максимумов осуществляется по (6).

1) рассчитывается Р(пгчр); 2) в независимой части P(uvw) выбираем 
вектор сдвига г0 до любого патерсоновского максимума; 3) по этому век­
тору г0 отыскиваем остальные векторы начальной звезды, которые связа­
ны с операциями симметрии данной ф.г.; 4) выделяем вершины ром­
бов, отвечающих элементам симметрии (каждому в начальной звезде со­
ответствует вектор г,), путем построения Мь=М{М2(—ц) [ТИ2(г0) ]}; 

ko
5) на объединенной = 2 фиксируем все вершины ромбов,

i = 1
определяющие их положение в функции Патерсона (по узору пиков связ­
ки) ; 6) оперируя с МЛ, согласуем ромбы между собой и фиксируем по­
ложение базисного отрезка относительно начала координат; 7) опреде­
ляем координаты атомов из базисного отрезка.

Второй этап—этап выделения 'структуры не представляет труда: 
•8) размножаем базисный отрезок элементами симметрии данной ф.г. и 
фиксируем координаты 2к0 атомов; 9) используем их в качестве векторов 
сдвига для построения M2fl0 (по выделяющему 2Л0-угольнику). М2к„ выде­
ляет все атомы структуры.

Авторы выражают благодарность Б. Л. Тарнопольскому и В. И. Ан­
дрианову за участие в обсуждении.
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