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摘要：

      本文简要介绍一个进行粉晶X射线理论计算和CIF文件转换的计算机软件-XRAY，其输入内容仅要求X射线波长

标等，输出内容包括衍射图谱的图形方式和一个包含2θ、d值、相对强度和指标化的列表，并可进行CIF文件的输出

助工具以及用于X射线结晶学的数学演示。
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XRAY: A Computer Program for Calculating X-ray Powder Diffraction Patterns and Converting the CIF 
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