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Введение. В металлах и сплавах, а также из­
делиях из них текстура является широко 

распространенным явлением и возникает при 
направленном воздействии внешних или внут­
ренних сил в процессе производства материалов 
и на определенных этапах их обработки. Тексту­
ра формируется в результате преимущественной 
ориентировки кристаллитов вдоль какого­либо 
определенного направления при обработке ме­
таллов давлением (например, при прокатке полос 
или волочении проволоки), при рекристалли­
зации холоднодеформированных металлов, вы­
прессовывании порошков (экструзии), электро­
осаждении, напылении тонких пленок и в ряде 
других случаев. 
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Аннотация. Данная работа представляет новый программный комплекс «Текстура», предназначенный для количественного ана­
лиза преимущественной ориентации кристаллитов металлов и сплавов дифракционными методами. Дано описание теоретических 
основ текстурного анализа и его инструментальной реализации. Проиллюстрированы функциональные возможности комплекса по 
построению, моделированию и анализу прямых и обратных полюсных фигур, а также по расчету функции распределения ориентаций 
методом ADC и восстановлению полюсных фигур. Представлены результаты сравнительного исследования полных полюсных фи­
гур, построенных по экспериментальным дифракционным данным и вычисленных из функции распределения ориентаций, которая 
была рассчитана по серии неполных ненормированных полюсных фигур. 

Ключевые слова: текстурный анализ, дифракционные методы, полюсные фигуры, функция распределения ориентаций

“TEXTURE” SOFTWARE SUITE FOR QUALITATIVE ANALYSIS OF PREFERRED ORIENTATION 
OF CRYSTALLITES IN METALS AND ALLOYS USING DIFFRACTION TECHNIQUES 
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1”Bourevestnik” Innovation Center, JSC, Saint Petersburg, Russia 
2Joint Institute for Nuclear Research, Dubna, Russia 

Abstract. This work presents newly developed «Texture» software suite for quantitative analysis of the preferred orientation of crystallites in metals and 
alloys by diffraction techniques. A description of the theoretical foundations of texture analysis and its instrumental realization is given. The software 
functionalities for the construction, modeling and analysis of direct and inverse pole figures, as well as for the calculation of the orientation distribution 
function by the ADC method and the reconstruction of the pole figures are illustrated. The results of a comparative study of the complete pole figures 
built from experimental diffraction data and calculated from the orientation distribution function, which has been computed from a series of incom­
plete not normalized pole figures, are presented.

Keywords: texture analysis, diffraction techniques, pole figures, orientation distribution function 

Практический интерес к текстурам вызван 
тем, что они формируют анизотропию свойств 
металлов и сплавов и позволяют связать их с 
условиями получения материалов. Эксперимен­
тальные методы определения текстуры можно 
условно подразделить на два типа – методы из­
мерения индивидуальных ориентировок отдель­
ных структурных составляющих и интегральные 
методы определения текстуры [1 и др.]. Каждый 
из них имеет свои преимущества и недостатки, 
которые необходимо учитывать при конкретной 
задаче исследования. 

Дифракционные методы исследования 
текстур. Интегральные методы базируются на 
получении дифракционных картин от всего объ­
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ема образца, облучаемого рентгеновским или 
нейтронным пучком, усредняя информацию об 
ориентировках для отдельных структурных со­
ставляющих. Для этого дифрактометры оснаща­
ются специальными приставками, позволяющи­
ми изменять положение образца по отношению 
к падающему пучку в двух направлениях. В кон­
струкции такой приставки предусмотрены два 
независимых угловых перемещения образца: по­
ворот ϕ в собственной плоскости и наклон χ пер­
пендикулярно направлению рентгеновского пуч­
ка. Отсчеты по осям ϕ и χ определяют положение 
образца в сферической системе координат. 

Таким образом, аппаратно­программный 
комплекс, состоящий из дифрактометра и при­
ставки, имеет четыре степени свободы: две (2Θ 
и Ω­повороты) – у двухкружного гониометра и 
две (ϕ­поворот и χ­наклон) – у приставки. Четы­
ре независимо управляемых поворота могут быть 
синхронизированы различным образом в зависи­
мости от выбранного метода измерения и задачи 
исследования, включая рутинный фазовый ана­
лиз, для выполнения которого достаточно пово­
ротов гониометра, и анализ структурного состо­
яния кристаллического материала, зависящего от 
направления (текстура и остаточные напряже­
ния, а также кристаллографическая ориентация 
в случае монокристаллических объектов). Важ­
ной составляющей комплекса является аналити­
ческое программное обеспечение, позволяющее 
осуществлять обработку и графические построе­
ния дифракционных данных, а также проводить 
расчеты требуемых кристаллографических пара­
метров и структурных характеристик.

Примером такого аппаратно­программно­
го комплекса отечественного производства яв­
ляется многофункциональный рентгеновский 
ДРОН­8 (см. обложку), который может быть 
оснащен различными приставками, в том чи­
сле с контролируемым наклоном и поворотом 
образца, двумя системами регистрации с про­
граммным переключением для сбора данных от 
различных типов объектов, а также специализи­
рованными программными комплексами, в том 
числе для исследования интегральных текстур, 
который использует построение и анализ прямых 
и обратных полюсных фигур (ПФ) и расчет функ­
ции распределения ориентаций (ФРО) методом 
ADC (Arbitrarily Defined Cells), т.е. произвольно 
определенных ячеек. 

В данной статье приводится описание про­
граммного комплекса «Текстура», разработан­
ного АО «ИЦ «Буревестник» в соавторстве с 

ОИЯИ, даются теоретические основы, заложен­
ные в алгоритмах, и рассматриваются примеры 
исследования текстур.

Теоретические основы текстурного анали-
за. В традиционном количественном текстурном 
анализе исходными данными являются прямые 
полюсные фигуры. В дифракционном экспери­
менте измеряются не сами ПФ, а связанные с 
ними величины (интегральные интенсивности), 
которые после вычитания фона и поправок на де­
фокусировку рассматриваются как ПФ. Отдель­
ные ПФ не являются независимыми, внутрен­
няя связь между ними может быть установлена 
с помощью функции распределения ориентаций 
(ФРО). Это общепринятый термин, однако, более 
корректно называть данную функцию плотно-
стью распределения ориентаций. Обычно экс­
периментально полученные ПФ являются непол­
ными, т.е. ограниченными по угловому диапазону 
угла наклона χ, поэтому они не могут быть норми­
рованы. Таким образом, есть две задачи, при ре­
шении которых нельзя обойтись без вычисления 
ФРО:

– вычисление полных нормированных ПФ; 
– выбор наилучших коррекций измеренных 

величин. 
Полюсные фигуры и функция распределения 

ориентаций. Впервые понятие функции распре­
деления ориентаций было введено Виглиным [2] в 
1960 г. Первые работы, посвященные вычислению 
ФРО, были опубликованы Роэ [3] и Бунге [4]. На­
иболее полно математическое описание количест­
венного текстурного анализа изложено в [5, 6].

Рассмотрим поликристаллический образец 
(рис. 1), с которым связана система координат KA, 
а с произвольно ориентированным кристаллитом 
связана система координат KВ.

Рис. 1. Системы координат образца и кристаллита
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Пусть (χ, η) – единичный вектор в системе 
координат образца (χ, η сферические координаты 
этого вектора), а (ϑ, ϕ) – единичный вектор в си­
стеме координат кристаллита (ϑ, ϕ сферические 
координаты этого вектора), тогда  – это 
объемная доля образца, для которой кристалло­
графическое направление  совпадает с направ­
лением  в области [ ,  + d ]. Таким образом, по­
люсная фигура – это функция, удовлетворяющая 
условию

В предположении, что суммарный объем кри­
сталлитов равен объему образца, эта функция 
должна быть нормированной или

Тогда полюсная фигура – это относительная 
объемная доля кристаллов, у которых кристалло­
графическое направление соответствует (ϑ, ϕ).

Вращение, которое переводит KA в KB 
g:  [KA→KB],

называется ориентацией системы KB (кристал­
лита) по отношению к системе KA (образцу). Па­
раметризация вращений достигается введением 
углов Эйлера g ≡ {α, β, γ} следующим образом:

g1 = {0, 0, α}:  [KA→KA']
– это вращение системы KA на угол α вокруг 

оси ZA;
g2 = {0, β, 0}:  [KA'→KA''] 
– это вращение системы KA' на угол β вокруг 

оси YA';
g3 = {0, 0, γ}:  [KA''→KA'''≡ KB]
 – это вращение системы KA'' на угол γ вокруг 

оси ZA''.
В итоге после умножения матриц вращения 

получим

Задание вращения с помощью углов Эйлера  
{α, β, γ} является одной из множества возможных 
параметризаций вращений. 

Множество всех вращений трехмерного 
евкли дова пространства (множество линейных 
преобразований евклидова пространства R3, со­
храняющих расстояние между точками простран­
ства и не меняющее ориентацию этого простран­

ства) является группой вращений, обозначаемой 
SO(3). Углы Эйлера {α, β, γ} однозначно определя­
ют все элементы группы вращений.

Функция распределений ориентаций (ФРО), 
f(g), строго говоря, есть плотность распределе­
ния вероятности, определенная на группе вра­
щений SO(3). Она описывает объемную долю 
кристаллитов в образце, имеющих ориентации в 
окрестности dg определенного элемента группы 
вращения g:

ФРО как плотность вероятности определяет­
ся так, чтобы обладать свойством нормировки

Такая нормировка ФРО удобна тем, что для 
изотропного распределения f(g) = const значение 
константы есть единица. Такое распределение 
описывает случай полностью изотропного мате­
риала. Другой предельный случай ФРО – моно­
кристалл – описывается δ­функцией в ориента­
ционном пространстве следующим образом:

f(g) = δ(gh);  g, h ∈ SO(3); 

Таким образом, с помощью ФРО текстурный 
анализ описывает ориентационные состояния 
поликристаллических сред, включая монокри­
сталлы и изотропные среды как свои предельные 
случаи. Необходимо отметить, что введенная та­
ким образом ФРО не описывает пространствен­
ные положения зерен поликристалла.

В зависимости от точечной группы симме­
трии монокристаллов, образующих поликри­
сталл, ФРО может обладать определенными 
свойствами симметрии. 

Пусть GB = {gbj
, j = 1, ..., Nb} – точечная груп­

па симметрии с Nb элементами симметрии, а ее 
подгруппа вращений – GB = {gBj

, j = 1, ..., NB} с NB 
элементами, тогда ориентации g и gBj

·g физиче­
ски принципиально не различимы. В этом случае 
ФРО обладает следующим свойством симметрии:

f(gBj
·g) = f(g),     gBj

∈ GB,    j = 1, ..., NB.
Аналогично внешняя симметрия образца GA = 

= {gAk
, k = 1, ..., NA} может индуцировать дополни­

тельную симметрию ФРО по отношению к этой 
группе:

f(gAk
·g) = f(g),     gAk

∈ GA,    k = 1, ..., NA.
В отличие от 32 возможных кристаллических 

точечных групп возможные симметрии образ­
ца могут быть гораздо более разнообразными. 
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Обычно симметрия образца отражает свойства 
симметрии тех внешних условий, при которых 
происходило формирование текстуры в данном 
образце.

Полюсная фигура является интегральной 
по отношению к ФРО величиной, которая про­
порциональна суммарному объему (интеграл по 
ФРО) всех тех кристаллитов, чьи ориентации 
g отвечают условию 

→
hi = g·

→
y. Если для фиксиро­

ванного 
→
hi исследуется зависимость по 

→
y на сфере 

направлений S2, то такой объект называется (пря­
мой) полюсной фигурой (ППФ), а вышеуказан­
ный интеграл записывается как

где использовано новое обозначение вращения 
{

→
hi, ϕ} ≡ {ψ, ϑ, ϕ} если (ϑ, ψ) – сферические углы 

векторы 
→
hi = (ϑ, ψ). Кристаллическая симметрия 

кристалла, очевидно, также влияет на ПФ. По­
скольку вектор 

→
hi и все векторы, полученные 

действием элементов точечной группы GB на 
→
hi, 

кристаллографически эквивалентны, то нереду­
цированные ПФ должны быть записаны в форме

Влияние симметрии образца проявляется в 
том, что значения ПФ в точке сферы →y и симме­
тричных ей точках одинаковы. Вследствие этого 
ПФ разбиваются на симметричные (кратные) об­
ласти в случае конечных групп симметрии образ­
ца или вырождаются в одномерные объекты в 
случае бесконечных групп (аксиальные текстуры).

Из эксперимента известны ПФ Phi
(→y), требу­

ется восстановить ФРО f(g). Эта обратная задача 
восстановления ФРО по конечному числу экспе­
риментальных ПФ определяется в количествен­
ном текстурном анализе как основная задача.

В настоящей программе реализован дис­
кретный метод ADC [7] (другие названия WIMV, 
maximum entropy method). Это итерационный 
метод, в основе которого лежит формула

где f(n) – значение ФРО с предыдущей итерации, 
 – значение вычисленной ПФ из f(n),

 
, перенормированное значение измерен­

ной ПФ.

«Стандартные» функции. Существует не­
сколько наборов функций, удовлетворяющих ин­
тегральному соотношению (1). В количественном 
текстурном анализе их принято называть «стан­
дартными» функциями [6]. 

Например, ФРО, заданной в виде 

где  соответствует 
полюсная фигура

где  Pn  – полиномы Лежандра.

В обеих формулах параметр полуширины ε 
определяет, насколько острой будет вычисленная 
компонента. Параметр g0 определяет положение 
максимума этих функций.

Если ФРО задана в виде [8]

то ей соответствует ПФ в виде

В этом случае σ является параметром, связан­
ным с полушириной.

Функциональные возможности и про-
граммный интерфейс. Программный комплекс 
«Текстура» работает под ОС Microsoft Windows 
10 Professional (64 бит) и имеет современный ин­
туитивно понятный эффективный графический 
интерфейс и встроенную хелп­систему. Для удоб­
ства пользования интерфейс снабжен всплываю­
щими подсказками.

Программный комплекс позволяет: 
• на основе экспериментальных данных осу­

ществлять построение прямых полюсных фигур 
(ППФ); 

• осуществлять любые повороты по симмет­
рии экспериментальных полюсных фигур;

• проводить графический анализ ППФ, в том 
числе определять угловые координаты максиму­
мов интенсивности и идентифицировать ориен­
тации по углам Эйлера и индексам Миллера;

• вычислять и изображать разностные ППФ;
• проводить сглаживание экспериментально 

измеренных ППФ;
• моделировать текстуры без привязки к экс­

периментальным данным; 
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• осуществлять предварительную обработку 
экспериментальных данных с учетом корректи­
ровки интенсивностей на дефокусировку и на 
отклонение положения образца от направления 
проката в плоскости образца для восстановления 
истинной симметрии образца (ромбической, мо­
ноклинной или триклинной);

• проводить расчет функции распределения 
ориентаций (ФРО) методом ADC по откоррек­
тированному массиву данных как по полюсным 
фигурам, так и по наборам индивидуальных ори­
ентаций;

• осуществлять графическое построение рас­
считанных ФРО с указанием RP­фактора (харак­

теристика качества расчетов и самосогласован­
ности измеренных ПФ); 

• на основе рассчитанной ФРО осуществ­
лять восстановление (вычисление) и построе­
ние полных ППФ и обратных полюсных фигур 
(ОПФ);

• рассчитывать текстурный индекс и долю 
текстурированности образца;

• формировать протокол с результатами об­
работки и расчетов.

Ниже приводятся примеры некоторых про­
граммных функций с иллюстрациями интерфейс­
ных решений.

Рис. 2. Вкладка Работа с данными с изображением исходной ППФ, построенной по экспериментальным данным (слева) 
и после применения процедуры вращения на указанные углы αβγ (справа). На врезке показана индикация интенсивности 

текстурных максимумов в выбранной точке на крестообразном курсоре с указанием ее координат.

Построение, графический анализ и повороты ППФ

Рис. 3. Пример различных уровней 
сглаживания экспериментальной 

ПФ методом ядерной оценки 
плотности (диапазон 0–14, шаг – 2) 

Сглаживание ППФ
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Вычитание фона и поправка на дефокусировку

Рис. 4. Сглаженные экспериментальные ППФ (слева) после вычитания фона и поправки на дефокусировку (справа)

Моделирование ППФ и ФРО

Рис. 5. Моделированная ППФ (100) с двухкомпонентной текстурой (слева) и сечения смоделированной ФРО (справа).  
На врезке – индикация координат и значения ФРО на выбранном сечении

Расчет ФРО, построение сечений и восстановление полных ПФ

Рис. 6. Графическое изображение сечений рассчитанной ФРО (слева) и восстановленная (вычисленная по ФРО)  
полная ПФ (220) (справа) (крестиками показано расположение заданной идеальной ориентировки)
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Вычисление полных 
ПФ из измеренных непол-
ных ПФ. В качестве приме­
ра применения программы 
и демонстрации коррект­
ности расчетов проведем 
сравнение полных ПФ, вы­
численных из ФРО, которая 
была рассчитана по серии 
неполных ненормирован­
ных ПФ, построенных по 
экспериментальным диф­
ракционным данным. 

Были измерены три пол­
ные полюсные фигуры для 
прокатки алюминия. Для 
расчета ФРО использовали 
части ПФ до χ = 70о, приве­
денные на рис. 8.

По этим неполным ПФ 
мы рассчитали ФРО, а затем 
из ФРО вычислили полные 
ПФ (рис. 9). 

Расчет и построение ОПФ

Рис. 7. Рассчитанная ОПФ. На врезке – индикация значения индекса hkl интенсивность текстурного максимума  
в выбранной точке

Рис. 8. ПФ, использованные в расчете ФРО

Рис. 9. ФРО, рассчитанная из неполных ПФ
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Из сравнения ПФ, приведенных на рис. 8, 10 и 
11, очевидно, что по краям неполных ПФ отсут­
ствуют максимумы, которые появляются на ПФ, 
вычисленных из ФРО, а также наблюдаются на 
полных измеренных ПФ. Отметим также высо­
кую степень соответствия вычисленных и изме­
ренных ПФ не только качественно, но и по коли­
чественным критериям.
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