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 xenomorpha�list.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 24.05.2012, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 05.06.2012.Ïðåäñòàâëåí ìîäåðíèçèðîâàííûé ïàêåò ïðîãðàìì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êàðòèí òî÷å÷íîé äè�ðàêöèèè ðàñ÷åòà íåêîòîðûõ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìàðòåíñèòíûõ êðèñòàëëîâ â ñïëàâàõñ ý��åêòàìè ïàìÿòè �îðìû. Îïòèìèçèðîâàíà ìåòîäèêà àíàëèçà îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèéìåæäó ðåøåòêàìè àóñòåíèòà è ìàðòåíñèòà ñ òî÷êè çðåíèÿ âîçìîæíîñòè �îðìèðîâàíèÿ ñàìîàêêî-ìîäàöèîííûõ êîìïëåêñîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ý��åêò ïàìÿòè �îðìû, ìàðòåíñèòíûå ïðåâðàùåíèÿ, ðåíòãåíîãðàììà, ìèêðîýëåêòðîíî-ãðàììà, ñàìîàêêîìîäàöèÿ, äâîéíèêîâàíèå, îðèåíòàöèîííîå ñîîòíîøåíèå.ÓÄÊ: 004.94:539.26:539.27. PACS: 07.05.Tp, 61.10.�i, 61.14.�x.

ÂâåäåíèåÈçó÷åíèå ñòðóêòóðíûõ àñïåêòîâ ìàðòåíñèòíûõ ïðå-âðàùåíèé ìåòîäàìè ðåíòãåíîâñêîãî àíàëèçà ìîíîêðè-ñòàëëîâ è äè�ðàêöèîííîé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèèñòàâèò ïåðåä èññëåäîâàòåëåì çàäà÷ó èçâëå÷åíèÿ ìàê-ñèìàëüíî âîçìîæíîé èí�îðìàöèè èç ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí. Íåïîñðåäñòâåííûé ðàñ÷åòêàðòèí äè�ðàêöèè � èíäåêñàöèÿ ðå�ëåêñîâ ìàòðè÷íîéè âûäåëÿþùåéñÿ �àç ñ ïîñëåäóþùèì îïðåäåëåíèåì ïà-ðàìåòðîâ ðåøåòêè ìàðòåíñèòà, îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíî-øåíèÿ ìåæäó ðåøåòêàìè àóñòåíèòà è ìàðòåíñèòà, ïëîñ-êîñòåé äâîéíèêîâàíèÿ êðèñòàëëîâ ìàðòåíñèòà ïðåäñòàâ-ëÿåò ñîáîé îáðàòíóþ çàäà÷ó òåîðèè ðàññåÿíèÿ è äàëåêîíå âñåãäà ðàöèîíàëåí. Òðóäíîñòè òàêîãî ðàñ÷åòà îáó-ñëîâëåíû â îñíîâíîì òåì, ÷òî íà ñíèìêàõ îäíîâðåìåííîïðèñóòñòâóþò ðå�ëåêñû îò âñåõ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèýêâèâàëåíòíûõ âàðèàíòîâ âçàèìíîé îðèåíòàöèè ðåøå-òîê ìàðòåíñèòà è àóñòåíèòà. Ïîýòîìó áîëåå ðàçóìíûìïðåäñòàâëÿåòñÿ ìîäåëèðîâàíèå äè�ðàêöèîííûõ êàðòèíäëÿ èçâåñòíûõ çàðàíåå èëè ãèïîòåòè÷åñêèõ îðèåíòà-öèîííûõ ñîîòíîøåíèé è ïëîñêîñòåé äâîéíèêîâàíèÿè ñîïîñòàâëåíèå èõ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåíòãåíî-ãðàììàìè è (èëè) ýëåêòðîíîãðàììàìè.Ìîäåëèðîâàíèå òî÷å÷íûõ êàðòèí äè�ðàêöèè îòäâóõ�àçíûõ îáúåêòîâ ðàçðàáàòûâàåòñÿ óæå äîñòàòî÷íîäàâíî, â òîì ÷èñëå è íà êà�åäðå �èçèêè òâåðäîãî òåëà�èçè÷åñêîãî �àêóëüòåòà Ì�Ó. Ìîäåðíèçèðîâàííûé ïà-êåò ïðîãðàìì â ñâîåé îñíîâå áàçèðóåòñÿ íà ñîçäàííîéðàíåå ïðîãðàììå ðàñ÷åòà êàðòèí äè�ðàêöèè íà ìîíî-êðèñòàëëàõ ñ ñèñòåìîé ÷àñòèö âòîðîé �àçû, ñ�îðìè-ðîâàííîé â ðåçóëüòàòå �àçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ [1℄, íîðàñøèðÿåò âîçìîæíîñòè åå ïðèìåíåíèÿ äëÿ ñïëàâîâ,èñïûòûâàþùèõ ìàðòåíñèòíîå ïðåâðàùåíèå. Â òàêèõñïëàâàõ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü îñîáåííîñòè �îðìèðî-âàíèÿ äâóõ�àçíîé ñòðóêòóðû ïðè ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðà-ùåíèÿõ, à èìåííî äâîéíèêîâàíèå êðèñòàëëîâ ìàðòåí-ñèòà è �îðìèðîâàíèå ñàìîàêêîìîäàöèîííûõ êîìïëåê-ñîâ. Êðîìå òîãî, ïðîãðàììà äîïîëíåíà èíòåðàêòèâíûìèîêíàìè äëÿ ââîäà èñõîäíûõ äàííûõ, âèçóàëèçàöèè

êàðòèíû äè�ðàêöèè â ìàñøòàáå ýêñïåðèìåíòà, âûâîäàìàòðèö îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé, ìàòðèö äâîéíè-êîâàíèÿ è äîïîëíèòåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà, íåîá-õîäèìûõ äëÿ îöåíêè âîçìîæíîñòåé ñàìîàêêîìîäàöèè.1. Ìåòîäèêà ðàñ÷åòà�àñ÷åò äè�ðàêöèîííîé êàðòèíû îñíîâàí íà ïîñòðîå-íèè Ýâàëüäà è âêëþ÷àåò â ñåáÿ íàõîæäåíèå êîîðäèíàòóçëîâ îáðàòíûõ ðåøåòîê ìàòðè÷íîé è âûäåëÿþùåéñÿ�àç, âûÿâëåíèå òåõ èç íèõ, êîòîðûå óäîâëåòâîðÿþòóðàâíåíèÿì Ëàóý, è îïðåäåëåíèå êîîðäèíàò ñîîòâåò-ñòâóþùèõ èì ðå�ëåêñîâ íà ïëåíêå. Ïðè ýòîì íåîá-õîäèìî ó÷èòûâàòü, ÷òî â ñëó÷àå ðåíòãåíîâñêîãî èçëó-÷åíèÿ ðå�ëåêñû îò îñíîâíîé �àçû �îðìèðóþòñÿ êàêíà õàðàêòåðèñòè÷åñêîì, òàê è íà ¾áåëîì¿ èçëó÷åíèè,à ðå�ëåêñû �àçû âûäåëåíèÿ (íà ðàííèõ ñòàäèÿõ �îðìè-ðîâàíèÿ) � òîëüêî íà õàðàêòåðèñòè÷åñêîì èçëó÷åíèè.Â ýëåêòðîííîì ìèêðîñêîïå äëèíà âîëíû ýëåêòðîíîâïîñòîÿííà è îïðåäåëÿåòñÿ óñêîðÿþùèì íàïðÿæåíèåì,îáû÷íî â ýòîì ñëó÷àå ðàäèóñ ñ�åðû Ýâàëüäà íàñòîëüêîâåëèê, ÷òî ñ�åðè÷åñêàÿ ïîâåðõíîñòü âáëèçè íóëåâî-ãî óçëà îáðàòíîé ðåøåòêè ïðàêòè÷åñêè âûðîæäàåòñÿâ ïëîñêîñòü.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîîðäèíàò óçëîâ îáðàòíûõ ðåøå-òîê, ïðèíèìàþùèõ ó÷àñòèå â �îðìèðîâàíèè äè�ðàê-öèîííîé êàðòèíû, èõ ñëåäóåò ïðåäñòàâèòü â åäèíîìáàçèñå, îïðåäåëÿåìîì âûáðàííîé îðèåíòàöèåé ìîíî-êðèñòàëëà àóñòåíèòà îòíîñèòåëüíî ïåðâè÷íîãî ëó÷à.Ïåðåõîä îò êîîðäèíàò óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè ìàðòåí-ñèòà ê êîîðäèíàòàì òåõ æå óçëîâ â áàçèñå ðåøåòêèàóñòåíèòà îïèñûâàåòñÿ ìàòðèöåé îðèåíòàöèîííîãî ñî-îòíîøåíèÿ bA, ñòîëáöû êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ ïðîåêöèÿìèáàçèñíûõ âåêòîðîâ ðåøåòêè ìàðòåíñèòà íà áàçèñ ðåøåò-êè àóñòåíèòà.Ïðè ìàðòåíñèòíîì ïðåâðàùåíèè êðèñòàëëè÷åñêàÿðåøåòêà èñõîäíîé �àçû (àóñòåíèòà) ñâÿçàíà ñ ðåøåòêîéâûäåëÿþùåéñÿ �àçû ñòðîãèì îðèåíòàöèîííûì ñîîòíî-øåíèåì, êîòîðîå îáû÷íî çàïèñûâàåòñÿ ïóòåì óêàçà-
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 fH 0K0L0ghh0k0l0iM. (1)Äëÿ ðàñ÷åòà ìàòðèöû îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ bAíåîáõîäèìî çíàòü òðè ïàðû ïàðàëëåëüíûõ âåêòîðîââ ðåøåòêàõ àóñòåíèòà è âûäåëÿþùåéñÿ �àçû. Èñõîäÿ èçîðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ (1) ñ ïîìîùüþ èçâåñò-íûõ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé [2, 3℄ ìîæíîíåïîñðåäñòâåííî óêàçàòü äâå ïàðû òàêèõ âåêòîðîâ:� âåêòîðû hhkli è hh0k0l0i ;� âåêòîðû hHnKnLni è hH 0nK0nL0ni , ïåðïåíäèêóëÿðíûåïëîñêîñòÿì fHKLg è fH 0K0L0g ñîîòâåòñòâåííî.Â êà÷åñòâå òðåòüåé ïàðû ìîæíî âçÿòü âåêòîð ðå-øåòêè àóñòåíèòà hhnknlni (ïåðïåíäèêóëÿðíûé hhkli èhHnKnLni) è ïàðàëëåëüíûé åìó âåêòîð ðåøåòêè ìàðòåí-ñèòà hh0nk0nl0ni (ïåðïåíäèêóëÿðíûé hh0k0l0i è hH 0nK0nL0ni).Çíàÿ ìàòðèöó îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ bA, ñëå-äóåò ïóòåì ïåðåáîðà îïðåäåëèòü êîîðäèíàòû óçëîâ îá-ðàòíûõ ðåøåòîê àóñòåíèòà è ìàðòåíñèòà, óäîâëåòâîðÿ-þùèõ óñëîâèÿì Ëàóý, ò. å. ëåæàùèõ íà ñ�åðå Ýâàëüäà(òî÷íåå � îòñòîÿùèõ îò ñ�åðû Ýâàëüäà íà íåêîòîðîåçàäàííîå ðàññòîÿíèå), è ñ ó÷åòîì ãåîìåòðèè ñúåìêèðàññ÷èòàòü êîîðäèíàòû ðå�ëåêñîâ íà äè�ðàêòîãðàììå.Äàííûé àëãîðèòì ìîæåò áûòü ïðèìåíåí ê ëþáîé ñè-ñòåìå, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ìîíîêðèñòàëëîâ ñ çàäàííîéîðèåíòàöèåé äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà.Äëÿ ìàðòåíñèòíûõ ïðåâðàùåíèé ñóùåñòâóåò ðÿäîñîáåííîñòåé, êîòîðûå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðè ìî-äåëèðîâàíèè:� íàëè÷èå êðèñòàëëîãðà�è÷åñêè ýêâèâàëåíòíûõ âà-ðèàíòîâ îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ;� äâîéíèêîâàíèå êðèñòàëëîâ ìàðòåíñèòíîé �àçû,õàðàêòåðíîå äëÿ âñåõ ìàðòåíñèòíûõ ñïëàâîâ è èãðàþ-ùåå â ìåõàíèçìå ý��åêòà ïàìÿòè �îðìû íå ìåíüøóþðîëü, ÷åì ñàìî ìàðòåíñèòíîå ïðåâðàùåíèå;� âîçìîæíîñòü ïîâîðîòà êðèñòàëëà ìàðòåíñèòà, ñâÿ-çàííîãî ñ ðåëàêñàöèåé óïðóãîé ýíåðãèè, íà íåêîòîðûéóãîë îòíîñèòåëüíî ïåðâîíà÷àëüíî çàäàííîãî îðèåíòàöè-îííîãî ñîîòíîøåíèÿ.Îðèåíòàöèîííîå ñîîòíîøåíèå ïðåäïîëàãàåò ðåàëè-çàöèþ âñåõ êðèñòàëëîãðà�è÷åñêè ýêâèâàëåíòíûõ âà-ðèàíòîâ � â ñîîòâåòñòâèè ñ êîëè÷åñòâîì ïëîñêîñòåéòèïà fHKLg è íàïðàâëåíèé òèïà hhkli ðåøåòêè àóñòå-íèòà, �èãóðèðóþùèõ â îðèåíòàöèîííîì ñîîòíîøåíèè.Â ñëó÷àå êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðû êðèñòàëëà àóñòåíèòàâ îáùåì ñëó÷àå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü íå áîëåå 24 ýê-âèâàëåíòíûõ âàðèàíòîâ îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ(ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå �àêòîðà ïîâòîðÿåìîñòè). Äëÿêàæäîãî âàðèàíòà ñëåäóåò ðàññ÷èòàòü ñâîþ ìàòðèöóîðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ bAi , íî ìîæíî èñïîëüçî-âàòü îïåðàòîðû ñèììåòðèè ðåøåòêè àóñòåíèòà bSi [4℄,êîòîðûå îñóùåñòâëÿþò âñå âîçìîæíûå ïåðåñòàíîâêèòðîåê èíäåêñîâ fHKLg . ÒîãäàbAi = bSi � bA, i = 1, 2, 3, . . . , 24.Äâîéíèêîâàíèå êðèñòàëëîâ ìàðòåíñèòà âíîñèò ñîîò-âåòñòâóþùèé âêëàä â äè�ðàêöèîííûå êàðòèíû, êîòî-ðûé ìîæíî ó÷åñòü ñ ïîìîùüþ çàìåíû ìàòðèöû îðè-åíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ bA íà ìàòðèöó bA � bD , ãäå

bD � ìàòðèöà äâîéíèêîâàíèÿ, êîíêðåòíûé âèä êîòîðîéîïðåäåëÿåòñÿ ïëîñêîñòüþ äâîéíèêîâàíèÿ (HKL)bD = 1HHn +KKn + LLn �
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1CCA,
ãäå H , K, L � èíäåêñû ïëîñêîñòè äâîéíèêîâàíèÿ;Hn, Kn, Ln � èíäåêñû íîðìàëè ê ïëîñêîñòè äâîéíè-êîâàíèÿ [4℄.�àçâîðîò êðèñòàëëîâ ìàðòåíñèòà íà óãîë ' âîêðóãíåêîòîðîé îñè, çàäàâàåìîé òðîéêîé èíäåêñîâ íàïðàâëå-íèÿ [uvw℄ â áàçèñå îñíîâíîé �àçû, ìîæíî ó÷åñòü, äåé-ñòâóÿ íà ìàòðèöó bA îïåðàòîðîì ïîâîðîòà b� , èìåþùèìâèäb�=
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1CCCCCCCCA,
ãäå ' � óãîë ïîâîðîòà; �, �, 
 � íàïðàâëÿþùèåêîñèíóñû îñè ïîâîðîòà [uvw℄ .2. Âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà(èíòåðàêòèâíîå îêíî ïðîãðàììû)Âàæíûì ìîìåíòîì â ýêñïëóàòàöèè ïàêåòà ïðîãðàììÿâëÿåòñÿ âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà � ãðà�è÷å-ñêîå ïîñòðîåíèå ðåíòãåíîãðàìì (ìèêðîýëåêòðîíîãðàìì)íà ýêðàíå ìîíèòîðà è âûâîä èõ íà ïå÷àòü. Äëÿ ýòèõöåëåé èìååòñÿ èíòåðàêòèâíîå îêíî ïðîãðàììû, êîòîðîåñëóæèò è äëÿ ââîäà ñëåäóþùèõ èñõîäíûõ äàííûõ:� îðèåíòèðîâêà êðèñòàëëà àóñòåíèòà îòíîñèòåëüíîïåðâè÷íîãî ëó÷à (çàäàåòñÿ äâóìÿ íàïðàâëåíèÿìè â ðå-øåòêå àóñòåíèòà, ïàðàëëåëüíûìè ëó÷ó è âåðòèêàëè);� èíòåðâàë äëèí âîëí èçëó÷åíèÿ äëÿ êàæäîé èç�àç;� ïàðàìåòðû ðåøåòîê îñíîâíîé �àçû è âûäåëÿþ-ùåéñÿ �àçû (ìàðòåíñèòà);� òèï ðåøåòêè Áðàâý àóñòåíèòà è ìàðòåíñèòà (ïðè-ìèòèâíàÿ, ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ, îáúåìíî-öåíòðèðîâàí-íàÿ);� îðèåíòàöèîííîå ñîîòíîøåíèå;� ïëîñêîñòü äâîéíèêîâàíèÿ� âåëè÷èíà è íàïðàâëåíèå îñè ïîâîðîòà êðèñòàëëàìàðòåíñèòà.Êðîìå òîãî, â ïðîãðàììå âîçìîæíî èçìåíåíèå åùåðÿäà ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðîâàíèÿ: ðàçìåðà óçëà îáðàòíîéðåøåòêè àóñòåíèòà è ìàðòåíñèòà, ïðåäåëîâ ïåðåáîðàäëÿ èíäåêñîâ óçëîâ îáðàòíîé ðåøåòêè àóñòåíèòà è ìàð-òåíñèòà, ðàññòîÿíèÿ îáðàçåö�ïëåíêà äëÿ ìîäåëèðîâà-íèÿ ðåíòãåíîãðàìì, ïîñòîÿííîé ýëåêòðîííîãî ìèêðî-ñêîïà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìèêðîýëåêòðîíîãðàìì.Ïîñëå ââåäåíèÿ èñõîäíûõ äàííûõ ïðàêòè÷åñêè ìãíî-âåííî ðàññ÷èòàííàÿ ðåíòãåíîãðàììà èëè ìèêðîýëåê-



ÔÈÇÈÊÀ ÊÎÍÄÅÍÑÈ�ÎÂÀÍÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈß ÂÅÙÅÑÒÂÀ 37òðîíîãðàììà âûâîäèòñÿ íà ýêðàí è ìîæåò áûòü ðàñ-ïå÷àòàíà â ìàñøòàáå, ñîîòâåòñòâóþùåì ýêñïåðèìåíòó.Èíòåðàêòèâíîå îêíî ïðîãðàììû ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòàïðèâåäåíî íà ðèñ. 1.3. Äîïîëíèòåëüíûå âîçìîæíîñòè ïðîãðàììûÑ ïîìîùüþ ïðîãðàììû ìîäåëèðîâàíèÿ äè�ðàêöèîí-íûõ êàðòèí ìîæíî ðåøàòü è äðóãèå çàäà÷è, íàïðèìåðñâÿçàííûå ñ îöåíêîé âîçìîæíîñòè îáðàçîâàíèÿ ñàìî-àêêîìîäàöèîííûõ êîìïëåêñîâ ìàðòåíñèòíûõ êðèñòàë-ëîâ. Êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèì óñëîâèåì, íåîáõîäèìûì

äëÿ ñàìîàêêîìîäàöèè ìàðòåíñèòíûõ êðèñòàëëîâ, ÿâëÿ-åòñÿ ïàðàëëåëüíîñòü ïëîñêîñòè äâîéíèêîâàíèÿ ðåøåòêèìàðòåíñèòà îäíîé èç ïëîñêîñòåé ñèììåòðèè ðåøåòêèàóñòåíèòà. Ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ïðàêòè÷åñêè ìãíîâåí-íî ðåøèòü ýòîò âîïðîñ ïóòåì ñðàâíåíèÿ ìîäåëüíûõðåíòãåíîãðàìì, ðàññ÷èòàííûõ áåç ó÷åòà äâîéíèêîâàíèÿè ñ ó÷åòîì äâîéíèêîâàíèÿ ïî èíòåðåñóþùåé ïëîñêîñòè.Òîëüêî â ñëó÷àå ñîâïàäåíèÿ ýòèõ ðåíòãåíîãðàìì, ò. å.åñëè äâîéíèêîâàíèå ïåðåâîäèò îäèí âàðèàíò îðèåíòà-öèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ â êðèñòàëëîãðà�è÷åñêè ýêâè-âàëåíòíûé åìó è ñîîòâåòñòâåííî íå äîáàâëÿåò íîâûõðå�ëåêñîâ, âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå ñàìîàêêîìîäàöèè.

�èñ. 1. Èíòåðàêòèâíîå îêíî ïðîãðàììû ìîäåëèðîâàíèÿ äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí ñ âûäåëåíèÿìè ìîíîêëèííîãîìàðòåíñèòà â 24 âàðèàíòàõ îðèåíòàöèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ ñ ó÷åòîì äâîéíèêîâàíèÿ ïî ïëîñêîñòè (101)

�èñ. 2. Èíòåðàêòèâíîå îêíî ïðîãðàììû ðàñ÷åòà óãëîâ ìåæäó ïëîñêîñòüþ ñèììåòðèè ðåøåòêè àóñòåíèòàè ïëîñêîñòüþ äâîéíèêîâàíèÿ ðåøåòêè ìàðòåíñèòà



38 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2012. � 5Â ðÿäå ñïëàâîâ ñ ý��åêòàìè ïàìÿòè �îðìû, íà-ïðèìåð Mn�Cu, Ti�Ta è äð., ñàìîàêêîìîäàöèÿ èìååòìåñòî è ïðè îòêëîíåíèè îò ïàðàëëåëüíîñòè ïëîñêî-ñòåé äâîéíèêîâàíèÿ è ñèììåòðèè íà óãëû â íåñêîëüêîãðàäóñîâ [5, 6℄. Â ýòîì ñëó÷àå äâîéíèêîâàíèå ïðè-âîäèò ê ðàñùåïëåíèþ, à òàêæå ê ïîÿâëåíèþ íîâûõäîïîëíèòåëüíûõ ðå�ëåêñîâ íà äè�ðàêöèîííûõ êàðòè-íàõ. Ïðîãðàììà â äèàëîãîâîì ðåæèìå ñ ïîìîùüþ äî-ïîëíèòåëüíîãî îêíà (ðèñ. 2) äàåò âîçìîæíîñòü íàéòèñîîòâåòñòâóþùèå óãëû ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ ìåæäó ïëîñ-êîñòüþ äâîéíèêîâàíèÿ ìàðòåíñèòà è êàæäîé èç äåâÿòèïëîñêîñòåé ñèììåòðèè ðåøåòêè àóñòåíèòà òèïà f100gè f110g (àóñòåíèò âî âñåõ ñïëàâàõ ñ ý��åêòàìè ïàìÿòè�îðìû èìååò êóáè÷åñêóþ ñòðóêòóðó).Çàêëþ÷åíèåÒàêèì îáðàçîì, ìîäåðíèçèðîâàííûé ïàêåò ïðîãðàììîêàçûâàåòñÿ ïîëåçíûì ïðè èçó÷åíèè ìàðòåíñèòíûõïðåâðàùåíèé â ñïëàâàõ ñ ý��åêòàìè ïàìÿòè. Ñ åãîïîìîùüþ ïîìèìî ìîäåëèðîâàíèÿ êàðòèí äè�ðàêöèèñ öåëüþ íàõîæäåíèÿ îðèåíòàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé,ïëîñêîñòåé äâîéíèêîâàíèÿ, âåëè÷èí óãëîâ óïðóãîãîðàçâîðîòà êðèñòàëëîâ ìàðòåíñèòà, âîçìîæíà îöåíêà âå-ðîÿòíîñòè ñàìîàêêîìîäàöèè, ò. å. ïðîÿâëåíèÿ ý��åêòîâïàìÿòè �îðìû â ñïëàâàõ èññëåäóåìîé ñèñòåìû.

Ïîìèìî âèçóàëèçàöèè äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí ïà-êåò ïîçâîëÿåò íåïîñðåäñòâåííî âûâîäèòü â îòäåëüíîìîêíå ðåçóëüòàòû ïðîìåæóòî÷íûõ âû÷èñëåíèé, êîòîðûåìîãóò ïîíàäîáèòüñÿ äëÿ àíàëèçà êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõîñîáåííîñòåé ìàðòåíñèòíûõ ñïëàâîâ: ìàòðèöû îðèåíòà-öèîííîãî ñîîòíîøåíèÿ, äâîéíèêîâàíèÿ è äðóãèå ïàðà-ìåòðû.Ïðîãðàììà áûëà óñïåøíî àïðîáèðîâàíà ïðè àíàëè-çå êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõ îñîáåííîñòåé ðÿäà ñïëàâîâñ ìàðòåíñèòíûìè ïðåâðàùåíèÿìè [5, 6℄.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Èëþøèí À.Ñ., Ñîðîêèí À.Â., Õóíäæóà À.�., Ïåñòîâ È.Â.// Âåñòí. Ìîñê. óí-òà. Ôèç. Àñòðîí. 1990. � 2. Ñ. 98.2. ×óïðóíîâ Å.Â., Õîõëîâ À.Ô., Ôàääååâ Ì.À. Êðèñòàëëîãðà-�èÿ. Ì., 2000.3. Õóíäæóà À.�. Ìàòðè÷íûé ìåòîä îïèñàíèÿ êðèñòàëëè÷å-ñêèõ ñòðóêòóð è åãî ïðèìåíåíèå ê àíàëèçó è ìîäåëèðîâà-íèþ êàðòèí äè�ðàêöèè ýëåêòðîíîâ è ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé.Ì., 2010.4. Õóíäæóà À.�., Ñîðîêèí À.Â., ×åðíîâ Å.Â. // Âåñòí. Ìîñê.óí-òà. Ôèç. Àñòðîí. 1991. � 5. Ñ. 86.5. Õóíäæóà À.�., Áðîâêèíà Å.À., ×æýí Øàîòàî // Âåñòí.Ìîñê. óí-òà. Ôèç. Àñòðîí. 2010. � 3. Ñ. 27.6. Õóíäæóà À.�., Áðîâêèíà Å.À., ×æýí Øàîòàî // Ïåðñïåê-òèâíûå ìàòåðèàëû. 2010. � 6. Ñ. 12.
Updating of the software pa
kage for the simulating of diffra
tion pi
tures, the 
al
ulation ofthe parameters of twinning and self-a

ommodation of martensite 
rystalsA.G. Khundjuaa , E.A. Brovkina b , M.M. Melnikov 
Department of Solid State Physi
s, Fa
ulty of Physi
s, M.V. Lomonosov Mos
ow State University,Mos
ow 119991, Russia.E-mail: a khundjua�mail.ru, b el-brov�rambler.ru, 
 xenomorpha�list.ru.The paper presents an updated software pa
kage designed for the simulating of point diffra
tion pi
tures and forthe 
al
ulation of some 
rystallographi
 
hara
teristi
s of martensite 
rystals in alloys with shape memory effe
ts.In the paper one finds the optimized method of analysis of orientation relationships between the latti
es of austeniteand martensite from the point of view of the possibility of self-a

ommodation 
omplexes formation.Keywords: shape memory effe
t, martensite transformations, X-ray diffra
tion, ele
tron diffra
tion,self-a

ommodation, twinning.PACS: 07.05.Tp, 61.10.�i, 61.14.�x.Re
eived 24 May 2012.English version: Mos
ow University Physi
s Bulletin 5(2012).Ñâåäåíèÿ îá àâòîðàõ1. Õóíäæóà Àíäðåé �åîðãèåâè÷ � äîêò. �èç.-ìàò íàóê, ïðî�åññîð; òåë.: (495) 939-30-26, (495) 939-23-87, e-mail: khundjua�mail.ru.2. Áðîâêèíà Åëåíà Àíàòîëüåâíà � êàíä. �èç.-ìàò. íàóê, äîöåíò; òåë.: (495) 939-30-26, (495) 939-23-87, e-mail: el-brov�rambler.ru.3. Ìåëüíèêîâ Ìàêñèì Ìèõàéëîâè÷ � ìë. íàó÷. ñîòðóäíèê; òåë.: (495) 939-30-26, (495) 939-23-87, e-mail: xenomorpha�list.ru.


