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В работе рассмотрен вопрос перехода между различными системами координат в кристаллических структурах и метод матричных преобразований параметров ячейки и координат атомов. Была разработана программа на языке C++ (рис. 1) с консольным интерфейсом, позволяющая автоматизировать математические преобразования при переходе от одной системы координат к другой. Программа оперирует текстовыми файлами с описанием кристаллических структур и преобразует их параметры в соответствии с заданной матрицей перехода между координатными системами. Работа программы продемонстрирована на трех примерах (рис. 2): переход из гексагональной системы координат в ромбоэдрическую в структуре кальцита CaCO3; выбор правильной установки пространственной группы у марокита CaMn2O4; переход от минералогической установки к рациональной (кристаллографической) для ортоклаза K(AlSi3O8). Предполагается дальнейшее совершенствование программы и расширение функционала, в частности, автоматический расчет матрицы перехода.
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	Рисунок 1. Блок-схема алгоритма работы программы

	

	Рисунок 2. Рассмотренные кристаллические структуры
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