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Зависимость изменения параметров  
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Полнопрофильный анализ в каждой точке при конкретной температуре 
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Угол дифракции, градусы 

Цель – изучение анизотропной термической деформации 2,4-ДНА 

α-ДНА(293): P 21/n; a = 8,816(9) Å; b = 12,712(9) Å; c = 15,495(7) Å;  

α=γ=90º;  β = 82,1(4)º; Z=8; V = 1719,87 А³; ρ = 1,530 г/см³;  

D = 252±31; e = (1,37±0,10)·10-6; Rwp = 15,8%. 

β-ДНА(293): P 21/n; a = 3,980(11) Å; b = 13,749(13) Å; c = 15,467(9) Å;  

α=γ=90º;  β = 90,8(6)º; Z=4; V = 847,5 А³; ρ = 1,553 г/см³;  

D = 858±37; e = (1,53±0,24)·10-3; Rwp = 17,1%. 
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Вывод 

Условные коэффициенты анизотропии равны ηα-ДНА=11,62 (для α-

2,4ДНА); ηβ-ДНА=21,87 (для β-2,4ДНА); ηβ′-ДНА=31,03 (для β′-2,4ДНА). 


