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Предложена методика решения задачи по декомпозиции рентгеновской дифрактограммы нитрата
целлюлозы с использованием современных компьютерных технологий. Результаты расчетов пока-
зали, что на дифрактограмме нитрата целлюлозы (излучение CuKα) в диапазоне углов 2θ = 19–26°
расположены три сильных интерференционных линии нитрата целлюлозы. Три широких интерфе-
ренционных линии нитрата целлюлозы, расположенных в узком интервале углов дифракции 2θ =
= 19–26°, перекрываются между собой и создают видимость “одного пика”. Анализ полученных ре-
зультатов расчетов показал, что эффективные размеры областей когерентного рассеяния нитрата
целлюлозы по различным кристаллографическим направлениям колеблются 0.5–3.0 нм и сравни-
мы с размерами строительных блоков наноматериалов. Наноразмеры областей когерентного рассе-
яния приводят к существенному размытию интерференционных линий. Такое размытие интерфе-
ренционных линий нитрата целлюлозы является типичным для наноматериалов. Размытость ин-
терференционных линий нитрата целлюлозы и, как следствие, общий вид дифрактограммы
нитрата целлюлозы, обусловлены малыми размерами областей когерентного рассеяния исследуе-
мого вещества. Показано, что степень кристалличности исследуемых образцов нитроцеллюлозы не
может быть менее 30%. Расчетные значения степени кристалличности составляют 82 и 83% для двух
исследуемых образцов нитроцеллюлозы.
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ВВЕДЕНИЕ

Анализ рентгеновских дифрактограмм нитра-
тов целлюлозы в настоящее время базируется на
модели, согласно которой все нитраты целлюло-
зы (НЦ) дают на дифрактограммах два четко вы-
раженных пика (рефлекса). Первый рефлекс на-
ходится в пределах углов дифракции 2θ = 11–14°
(излучение CuKα), второй широкий пик – в пре-
делах углов 2θ = 19–26° (излучение CuKα) [1, 2].

Другая модель, основанная на результатах
рентгенографических исследований ориентиро-
ванных волокон НЦ [3], показывает, что в систе-
му интерференционных линий, характерную для
НЦ, входят четыре сильные линии, причем в об-
ласти углов дифракции 2θ = 19–26° (излучение

CuKα) должны находиться три сильных линии
нитрата целлюлозы.

Целью данной работы является декомпозиция
дифрактограммы нитратов целлюлозы, применя-
емых для производства энергетических материа-
лов, и определение количества сильных интерфе-
ренционных линий (пиков, рефлексов). Также в
данной работе произведена оценка размеров об-
ластей когерентного рассеяния (ОКР) НЦ, опре-
делены степень кристалличности НЦ.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
В качестве анализируемого вещества были

взяты образцы НЦ, применяемые для производ-
ства энергетических материалов. Содержание
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азота в двух исследуемых образцах НЦ составляло
12.1 и 13.0% (N = 12.1 и N = 13.0, соответственно).

Рентгенографические исследования выполне-
ны на автоматизированных рентгеновских ди-
фрактометрах серии ДРОН [4] при схеме съемки
дифрактограммы на отражение с использованием
медного излучения CuKα, отфильтрованного ни-
келевым фильтром. Съемка осуществлялась при
вращении образца НЦ в собственной плоскости в
интервале углов рассеяния 2θ от 7 до 55° с шагом
сканирования детектора равным 0.4°.

Интенсивность рентгеновских лучей Jobs(2θk) в
каждой k-й точке дифрактограммы измерялась в те-
чение 10 с. Данное значение времени измерения
выбрано таким образом, чтобы в интервале углов
рассеяния 2θ от 11 до 30° относительная ошибка δ
измерения интенсивности, которое определя-

ется соотношением , была не
больше 0.01.

Ровная поверхность образца, необходимая для
рентгенографических исследований при схеме
съемки на отражение, достигалась подпрессов-
кой образца НЦ. Давление подпрессовки состав-
ляло 1.8 МПа.

Образцы НЦ для съемки дифрактограмы по-
мещались в кварцевое кольцо. После получения
дифрактограммы исследуемый образец удаляли из
кварцевого кольца, пустое кварцевое кольцо поме-
щали в гониометр дифрактометра и определяли
рассеяние кварцевым кольцом при тех же условиях
ренгенографического эксперимента. Вычитая рас-
сеяние кварцевого кольца из дифрактограммы, по-
лучали скорректированную дифрактограмму (экс-
периментальная дифрактограмма) НЦ.

МЕТОДЫ ВЫЧИСЛЕНИЯ
Для выделения из экспериментальной ди-

фрактограммы НЦ профилей интерференцион-
ных линий была рассчитана дифрактограмма
Jcalc(2θk), как функция нескольких переменных:

(1)

где xj, j =  – некоторые переменные, о которых
будет сказано ниже; k – количество интерферен-
ционных линий, присутствующих на дифрактограм-
ме НЦ; Ai, Pi, Wi, i =  – переменные, обозначаю-
щие максимальную интенсивность, положение, по-
луширину (уширение) i-й интерференционной
линии, соответственно.

Функцию Jcalc(2θk) определяли как сумму не-
когерентного JINC(2θk) и когерентного рассеяния
JC(2θk):

(2)

( )δ = θ1/ 2Obs
kJ

( ) ( )θ = θ2    2 , , , ,  Calc Calc
j i i iJ J x A P W

1, 5

1, k

( ) ( ) ( )θ = θ + θ2 2   2  Calc INC CJ J J

Некогерентную составляющую рассеяния
рентгеновских лучей представляли следующим
уравнением:

(3)

где  – справочные значения интенсивно-
стей некогерентного рассеяния атомов, из кото-
рых состоит молекула нитрата целлюлозы: атомов
водорода (j = 1), углерода (j = 2), кислорода (j = 3),
азота (j = 4), а xj, j =  – некоторые вычисляемые
переменные.

Интенсивность когерентной составляющей
рассеяния рентгеновских лучей представлена как
суперпозиция интенсивностей интерференцион-
ных линий :

(4)

где k – количество интерференционных линий,
присутствующих на дифрактограмме НЦ.

Профили интерференционных линий, вызван-
ных отражением рентгеновских лучей от образца НЦ,
описываются комбинированным Гаусс–Коши
распределением (распределением псевдо-Войта):

(5)

где Ai, Pi, Wi, – максимальная интенсивность, по-
ложение, полуширина (уширение) i-й интерфе-
ренционной линии соответственно, x5 – вычис-
ляемая величина, характеризующая вклад рас-
пределений Коши и Гаусса. При x5 = 0 профиль
интерференционной линии НЦ будет описывать-
ся распределением Коши, при x5 = 1 распределе-
нием Гаусса.

До начала вычисления расчетной дифракто-
граммы Jcalc(2θ) было определено количество k
интерференционных линий, присутствующих на
дифрактограмме. Затем, изменяя переменные в
уравнении (1), “подгоняли” расчетную дифрак-
тограмму Jcalc(2θ) к экспериментальной Jobs(2θ).
Степень “подгонки” оценивалась суммой отно-
сительных отклонений ( ) расчетной дифракто-
граммы Jcalc(2θ) от экспериментальной дифракто-
граммы Jcalc(2θ) по всем M точкам сканирования
2θ = 7° + (k – 1) · 0.4°, k =  экспериментальной
дифрактограммы:
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(6)

Таким образом, задача разделения интерфе-
ренционных линий НЦ сводилась к аппроксима-
ции экспериментальной функции Jobs(2θ) расчет-
ной дифрактограммой Jcalc(2θ), путем нахожде-
ния таких значений переменных xj, j =  и Ai, Pi,
Wi, i =  при которых функция S принимала ми-
нимальное значение. Для решения данной задачи
на основе алгоритма Powell [5] была разработана
методика, реализованная в виде компьютерной
программы.

После нахождения профиля интерференцион-
ных линий в дифракционные кривые  были
введены поправки на угловые множители интен-
сивности (поляризационный множитель, множи-
тель Лоренца, геометрический множитель условий
съемки) при схеме съемки на отражение порошков
посредством умножения интенсивности  на
величину 1/PLG [6]:

(7)

Затем была рассчитана интегральная интен-
сивность Ji и интегральная ширина βi каждой i-й
интерференционной линии:

(8)

(9)

где  – максимальное значение функции

.

Анализ интегральной ширины i-й интерфе-
ренционной линии позволяет оценить эффектив-
ный размер областей когерентного рассеяния Di и
эффективную величину микродеформаций εi в
направлении перпендикулярном отражающим
плоскостям [6]:

(10)

(11)
где λ – длина волны излучения CuKα; Pi/2 – поло-

жение максимума функции .

В полимерах в расположении атомов всегда
чередуются области большего и меньшего поряд-
ка. Поэтому на рентгенограммах кристалличе-
ских полимеров наряду с четкими интерференци-
онными линиями присутствует аморфное гало
[7], аналогичное аморфному гало аморфного по-
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лимера. Следовательно, можно ожидать, что сре-
ди выделенных из дифрактограммы НЦ интерфе-
ренционных линий будет находиться и профиль
аморфного гало .

Выделив из дифрактограммы профили интер-
ференционных линий, в том числе и аморфного
гало, была измерена величина степени кристал-
личности Ccr НЦ. Не обсуждая физической сути
степени кристалличности, будь это количествен-
ная характеристика степени упорядоченности ча-
стично кристаллического полимера [7] или весовая
доля макромолекул кристаллитов [8], (области, в
которых имеется трехмерный дальний порядок в
расположении макромолекул) данный показа-
тель рассчитывается по формуле:

(12)

где  – интегральная интенсивность рассея-

ния рентгеновских лучей образцом НЦ (сумма
интегральных интенсивностей всех интерферен-
ционных линий и интегральной интенсивности
аморфного гало); JK – интегральная интенсив-
ность аморфного гало.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Аппроксимация экспериментальной дифрак-
тограммы Jobs(2θ) расчетной дифрактограммой
Jcalc(2θ) проводилась при значениях количества
интерференционных линий k = 4, 5, 6, 7, 8, 9.
Наилучшая “подгонка” достигалась при наличии
в расчетной дифрактограмме Jcalc(2θ) минимум
восьми интерференционных линий. В этом слу-
чае функция  в уравнении (3) достигает мини-
мального значения, равного 1.62. Сумма относи-
тельных ошибок δ для всех 121 измеренных значе-
ний экспериментальной дифрактограммы Jobs(2θ)
составила 1.64, а средняя ошибка аппроксимации –
1.36%. Таким образом, можно считать, что Jobs(2θ)
и Jcalc(2θ) совпадают в пределах статистической
погрешности (рис. 1).

Значения параметров интерференционных
линий x5, Ai, Pi, Wi, i = , при которых расчетная
дифрактограмма Jcalc(2θ) наилучшим образом ап-
проксимирует экспериментальную дифракто-
грамму Jobs(2θ) НЦ N = 12.1, приведены в табл. 1.
Также в этой таблице приведены значения меж-
плоскостных расстояний d, рассчитанных для каж-
дой интерференционной линии НЦ (N = 12.1).
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Как видно из результатов расчета (x5 = 0.103,
рис. 2), профиль интерференционных линий НЦ
на крыльях линии хорошо описывается Коши
распределением, вблизи максимума линии – сме-
шанным Коши–Гаусса распределением.

Значения межплоскостных расстояний наибо-
лее сильных интерференционных линий, выде-
ленных из дифрактограммы НЦ, с содержанием
азота 13% (N = 13) приведены в табл. 2. Как можно
легко увидеть (строка 2 табл. 2), данные значения

Рис. 1. Дифрактограмма нитрата целлюлозы. Линии на рисунке: 1–8 – выделенные интерференционные линии, 9 –
расчетная дифрактограмма Jcalc (2θ), 10 (·) – экспериментальная дифрактограмма JObs(2θ).
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Таблица 1. Значения параметров интерференционных линий НЦ N = 12.1

Параметр
Номер интерференционной линии

1 2 3 4 5 6 7 8

x5 0.103 0.103 0.103 0.103 0.103 0.103 0.103 0.103

A, имп. 9850 11090 9660 3630 3200 4160 1350 4180
W, 2θ, град 1.5 6.7 7.04 13.1 17.9 7.4 1.5 22.3
P, 2θ, град 13.0 19.2 24.9 32.6 45.6 21.6 22.4 16.4
d, Ǻ 6.81 4.62 3.58 2.75 1.99 4.11 3.97 5.41

Рис. 2. Профиль интерференционной линии № 2. Линии на рисунке: 2 – суммарный профиль интерференционной
линии, 2-1 – вклад в профиль интерференционной линии распределения Коши, 2-2 – вклад в профиль интерферен-
ционной линии распределения Гаусса.
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незначительно отличаются (меньше чем на 1.2%)
от значений, полученных из расчета данных рент-
генографических исследований специальным об-
разом приготовленных волокон НЦ (N = 13)
(строка 3 табл. 2) [3].

Анализ результатов рентгенографических иссле-
дований ориентированных волокон [3, 9] показы-
вает, что в систему интерференционных линий (ре-
флексов), характерную для НЦ, входят четыре
сильных интерференционных линии нитрата цел-
люлозы (табл. 2). Данная система рефлексов позво-
ляет идентифицировать исследуемые образцы
как НЦ, в которых присутствуют области с трех-
мерным порядком в расположении макромоле-
кул НЦ. Из табл. 2 и рис. 1 видно, что на дифрак-
тограмме НЦ (излучение CuKα) в диапазоне углов
2θ = 19–26° расположены три сильных линии.

Небольшие амплитуда и полуширина интер-
ференционной линии 7 (рис. 1) позволяют счи-
тать, что данная линия не обусловлена отражени-
ем рентгеновских лучей от НЦ.

В рамках структурно-неоднородной модели
целлюлозы и ее производных [10] в нитратах цел-
люлозы существуют аморфные области НЦ (об-
ласти, в которых имеется только ближний поря-
док в расположении звеньев макромолекул). Для
дифракции рентгеновских лучей на аморфных
структурах характерно наличие на дифрактограм-
ме широкого аморфного гало. Анализ значений
параметров интерференционных линий, выде-
ленных из дифрактограммы НЦ (табл. 1), пока-
зывает, что интерференционная линия 8 имеет
существенно большую, чем другие интерференци-
онные линии, полуширину W = 22.3°, и, скорее все-
го, данная линия является аморфным гало НЦ. По-
ложение максимума рассчитанного аморфного
гало составляет d = 5.41 Å (табл. 1). Данное значе-
ние d = 5.41 Å хорошо согласуется с положением
первого наиболее интенсивного аморфного гало
на дифрактограммах большинства некристалли-
ческих (аморфных) полимеров, которое состав-
ляет d = 4.4–5 Å [7].

Расстояния между макромолекулами в кри-
сталлитах НЦ (области в которых имеется трех-

мерный дальний порядок в расположении макро-
молекул) можно оценить из параметров ее эле-
ментарной ячейки. На основании результатов
рентгенографических исследований ориентиро-
ванных волокон НЦ в одних работах, например
[3], было определено, что элементарная ячейка
кристаллита НЦ является ромбической ячейкой с
двумя макромолекулами, проходящими через нее,
и с параметрами a = 9.00 Å, b = 12.24 Å, c = 25.54 Å
(ось c элементарной ячейки совпадает с осью
макромолекулы НЦ. В других, например [9], эле-
ментарная ячейка определена как моноклинная
ячейка с двумя проходящими через нее макромо-
лекулами и с параметрами a = 9.01 Ǻ, b = 13.24 Ǻ,
c = 25.12 Ǻ (ось c элементарной ячейки совпадает
с осью макромолекулы НЦ)), γ = 95° элементар-
ной ячейки Va = 2985 Å3. В обоих вариантах опре-
деления на элементарную ячейку НЦ приходится
10 глюкопиранозных циклов, и расстояние между
макромолекулами в ячейке составляет порядка
7.6–7.7 Å.

После ввода в дифракционные кривые 
поправки на угловые множители интенсивности
(поляризационный множитель, множитель Лорен-
ца, геометрический множитель условий съемки)
были рассчитаны по формулам (8) и (9) интеграль-
ные интенсивности Ji и интегральные ширины ли-
ний βi, а также найдены максимумы интенсивности

(высота) каждой линии  (табл. 3).
При оценке вклада микродеформации и мел-

кодисперсности в уширение интерференцион-
ных линий НЦ необходимо учитывать, что разделе-
ние эффектов влияния на уширение линий эффек-
тивного размера областей когерентного рассеяния
и микродеформаций возможно при наличии более
одного порядка отражений от каждой системы ди-
фрагирующих плоскостей [6]. Однако на экспери-
ментальных дифрактограммах целлюлозы и ее про-
изводных интерференционные линии второго по-
рядка обычно отсутствуют [11].

После разделения интерференционных линий
нитрата целлюлозы, были рассчитаны действи-
тельные коэффициенты Фурье (F) для каждой

( )θ2C
iJ

 max
iJ

Таблица 2. Межплоскостные расстояния наиболее сильных интерференционных линий НЦ

Примечание.
*Данные взяты из работы [3]
**Данные взяты из работы [9]

№ п/п Массовая доля 
азота в НЦ, %

Межплоскостные расстояния наиболее сильных интерференционных 
линий НЦ, Ǻ

1 12.1 6.81 4.62 3.58 4.11
2 13.0 7.08 4.57 3.51 3.97
3 13.0* 7.09 4.52 3.54 4.01
4 13.4** 7.16 4.42 3.58 3.68
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интерференционной линии НЦ (рис. 4). Полу-
ченные экспериментально полуширины интер-
ференционных линий НЦ существенно выше по-
луширин интерференционных линий от кристал-
лических веществ в исследуемых интервалах
углов дифракции. Поэтому можно предполо-
жить, что коэффициенты Фурье интерференци-
онных линий НЦ будут равны коэффициентам
истинной кривой физического уширения.

Вид зависимости действительных коэффици-
ентов Фурье (рис. 4), нормированных к единице,
а также их порядковый номер позволяют заклю-
чить, что уширение интерференционных линий
не может быть обусловлено главным образом
микродеформациями в кристаллитах НЦ [12].
Следовательно, уширение интерференционных
линий обусловлено малыми размерами областей
когерентного рассеяния НЦ.

Расчет значений эффективных размеров Di об-
ластей когерентного рассеяния (ОКР) НЦ в направ-
лении, перпендикулярному отражающим плоско-

стям, проводился для наименее размытых интерфе-
ренционных линий НЦ (табл. 3) согласно фор-
муле (10).

Как видно из табл. 3, размеры ОКР НЦ в од-
ном из кристаллографических направлений (D1 =
= 3.14 нм) в несколько раз превышает размеры
ОКР в трех других кристаллографических на-
правлениях, значения которых сравнимы между
собой (D2 = 0.54 нм, D3 = 0.66 нм, D6 = 0.58 нм),
т.е. по форме ОКР НЦ подобны стержню с разме-
ром ОКР НЦ по оси стержня равным D1 = 3.14 нм.
Рассчитанные размеры ОКР НЦ имеют одинако-
вый порядок с размерами строительных блоков
(большие молекулы, кластеры, частицы вещества
или зерна поликристалла) наноматериалов [13].
Наноразмеры областей когерентного рассеяния
приводят к существенному размытию дифракци-
онных пиков. Такое размытие дифракционных
пиков типично для наноматериалов. Три широ-
ких дифракционных пика НЦ, расположенных в
узком интервале углов дифракции 2θ = 19–26°,

Таблица 3. Параметры интерференционных линий НЦ после учета поправки на угловые множители интенсив-
ности

Параметр
Номер интерференционной линии

1 2 3 4 5 6 7 8

 имп. 65 148 246 168 313 79 27 67

βi, 2θ, град 2.83 16.60 13.65 24.38 28.69 15.58 2.48 66.70
Ji 183 2450 3359 4106 8970 1238 67 4421
Ji, отн.ед. 1% 10% 14% 17% 35% 5% 0% 18%
Di, Ǻ 31.4 5.4 6.6 – – 5.8 36.3 –

max
iJ

Рис. 3. Дифрактограмма НЦ, скорректированная на угловые коэффициенты интенсивности. Линии на рисунке:

1–8 – выделенные интерференционные линии , скорректированные на угловые коэффициенты интенсивно-
сти PLG, 9 – расчетная дифрактограмма Jcalc (2θ), скорректированная на угловые коэффициенты интенсивности PLG.
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перекрываются между собой и создают види-
мость “одного пика”.

Во многих работах, например [14, 15], обраща-
ют внимание на “размерный эффект”, когда на-
норазмеры вещества влияют на свойства исследу-
емого материала. Модель, в которой НЦ представ-
ляется в качестве наноматериала, возможно,
предложит новый подход к изучению свойств НЦ.

Значения степени кристалличности НЦ, полу-
ченные разными авторами, находятся в широком
диапазоне. Так, в работе [16] указывается, что НЦ –
полимер с высокой степенью упорядоченности,
степень кристалличности которого составляет
50–70%. В работе [1] значения степени кристал-
личности в исследованных образцах НЦ находят-
ся в интервале 39–56%, в работе [17] значения
степени кристалличности в исследованных об-
разцах находятся в интервале 15–22%. Не вдава-
ясь в данной работе в анализ методик расчета
степени кристалличности НЦ, заметим, что сум-
марная интегральная интенсивность только наи-
более сильных и наименее размытых линий НЦ
(линии 1, 2, 3, 6 на рис. 1) составляет 30% (табл. 3)
от общей интегральной интенсивности НЦ (N =
= 12.1). Данный факт позволяет утверждать, что
степень кристалличности в исследуемых в насто-
ящей работе образцах НЦ не может быть менее
30%.

Произведя декомпозицию дифрактограммы
НЦ, вычислив интегральные интенсивности ин-
терференционных линий и аморфного гало НЦ,
был произведен расчет степени кристалличности
Ccr НЦ согласно формуле (12). Степень кристаллич-
ности обоих исследуемых образцов НЦ (N = 12.1 и
N = 13.0) составила, соответственно, 82 и 83%.
Полученные расчетные значения согласуются с
представленным выше утверждением.

ВЫВОДЫ

1. Апроксимация интерференционных линий
нитрата целлюлозы комбинированным Коши–
Гаусс распределением (распределение псевдо-Вой-
та) позволяет декомпозировать дифрактограмму
НЦ на ее составляющие и измерить величину пара-
метров интерференционных линий НЦ: положе-
ние, полуширину (уширение), максимальную ин-
тенсивность.

2. На дифрактограмме НЦ (излучение CuKα) в
диапазоне углов 2θ = 19–26° расположены три
сильных линии нитрата целлюлозы.

3. Уширение, размытость интерференцион-
ных линий нитрата целлюлозы и, как следствие,
общий вид профиля дифрактограммы НЦ, в ко-
торой интерференционные линии перекрывают-
ся в широком интервале углов дифракции, обу-

Рис. 4. Зависимость действительных коэффициентов Фурье профиля интерференционных линий НЦ от их порядко-
вого номера.
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словлены малыми размерами областей когерент-
ного рассеяния НЦ.

4. Эффективные размеры областей когерент-
ного рассеяния по различным кристаллографиче-
ским направлениям колеблются от 0.5 до 3 нм и
сравнимы с размерами строительных блоков на-
номатериалов.

Составная часть работы выполнена в рамках темы
государственного задания ИПХФ РАН № АААА-
А19-119101690058-9.
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Abstract—An approach to the computer solution of the problem of separating interference lines overlapping
in a wide range of diffraction angles from an X-ray diffraction pattern of cellulose nitrate is presented.
The results of calculations showed that the diffraction pattern of cellulose nitrate (CuKα radiation) in the
range of angles 2θ = 19°–26° includes three strong interference lines of cellulose nitrate. Three broad inter-
ference lines of cellulose nitrate located in a narrow range of diffraction angles 2θ = 19°–26° overlap and cre-
ate a “single peak.” An analysis of the calculated results has shown that the effective sizes of the regions of
coherent scattering of cellulose nitrate along different crystallographic directions vary from 0.5 to 3.0 nm and
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are comparable with the sizes of building blocks of nanomaterials. The nanosize of the coherent scattering
regions leads to a significant smearing of the interference lines. This blurring of cellulose nitrate interference
lines is typical of nanomaterials. The blurring of the interference lines of cellulose nitrate and, as a conse-
quence, the general view of the diffraction pattern of cellulose nitrate is due to the small size of the coherent
scattering regions of the test substance. It is shown that the degree of crystallinity of the studied samples of
nitrocellulose cannot be less than 30%. The calculated degrees of crystallinity are 82 and 83% for the two
studied samples of nitrocellulose.

Keywords: cellulose nitrate (NC), energy materials, nanomaterials, XRPD (X-Ray Powder Diffraction),
WAXD (Wide Angle X-ray Diffraction), cellulose nitrate diffraction pattern decomposition, pseudo-Voigt
function, amorphous halo, CrI (Crystallinity Index), size of coherent scattering region
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