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В настоящей работе обсуждаются результаты моделирования картины дифракции для двухкристальной геометрии дифракционного эксперимента [1,2]. Разработаны и используются новые алгоритмы расчета, которые учитывают аппаратную функцию рентгеновского дифрактометра, а именно: функцию угловой расходимости пучка, определяемой размерами щелевых коллиматоров, расстояниями между оптическими элементами экспериментальной схемы, спектральную функцию источника излучения (рентгеновская трубка и/или, синхротронный источник), а так же ассиметрию рефлексов отражения. В работе [3] было показано, что в случае схемы двухкристального дифрактометра учет спектральной функции характеристического излучения МоКα1,2 рентгеновской трубки приводит к появлению на расчётных кривых дифракционного отражения (КДО) дополнительного максимума, отвечающего МоКα2 линии дублета характеристического излучения МоКα. В общем случае дисперсионной схемы рентгеновского дифрактометра приведены результаты расчетов КДО, которые учитывают вклад дисперсии, возникающей в результате разности точных углов Брэгга монохроматора, что приводит к дополнительному уширению дифракционных максимумов. Приводится сравнение расчетных и экспериментально измеренных двухкристальных КДО для некоторых дисперсионных схем КДО, а именно: монохроматор кристалл Si, отражение (220), образец - кристалл Si, отражения (220), (440) и (660), соответственно,  характеристическое излучение рентгеновской трубки - дублет МоКα. 
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