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Ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü äèàãíîñòèêè ïîëîæåíèÿ àòîì-
íîãî âêëþ÷åíèÿ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå êðèñòàëëà ïó-
òåì èçìåðåíèÿ âûõîäà õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ
äàííîãî àòîìà, âîçáóæäàåìîãî íåîäíîðîäíîé ïî ñå÷åíèþ
ÿ÷åéêè ðåíòãåíîâñêîé âîëíîé. Òàêàÿ âîëíà ìîæåò âîç-
íèêàòü, â ÷àñòíîñòè, â ðåæèìå äèíàìè÷åñêîé äèôðàê-
öèè îáû÷íîé ïëîñêîé âîëíû.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ðåíòãåíîâñêàÿ âîëíà, âíåäðåííûé àòîì, äèíàìè÷åñêàÿ äèôðàêöèÿ,
õàðàêòåðèñòè÷åñêîå èçëó÷åíèå.

1. Â äèôðàêöèîííûõ ýêñïåðèìåíòàõ èçìåðÿåòñÿ ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ, à íå àìïëèòóäà,
÷òî ïðèâîäèò ê èçâåñòíîé ôàçîâîé ïðîáëåìå ðåíòãåíîäèàãíîñòèêè � ê ñëîæíîñòè îïðå-
äåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ ñîñòàâëÿþùèõ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó àòîìîâ [1]. Íåìíîãî÷èñëåííûå
èñïîëüçóåìûå ïîäõîäû (ìåòîä ôóíêöèé Ïàòòåðñîíà [2], ìåòîä àíîìàëüíîãî ðàññåÿíèÿ
[3], ïðÿìûå ìåòîäû [4] ) èìåþò âåñüìà îãðàíè÷åííûå îáëàñòè ïðèìåíåíèÿ.

Íîâûå øèðîêèå âîçìîæíîñòè îïðåäåëåíèÿ ñîñòàâà ÿ÷åéêè ïîÿâèëèñü â ñâÿçè ñ ðàç-
âèòèåì ìåòîäèê XAFS (x-ray absorption �ne structure), îñíîâàííûì íà èçó÷åíèè òîíêîé
ñòðóêòóðû ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ àòîìà â ñðåäå â îáëàñòè êðàÿ ïîãëîùåíèÿ, íåñóùåé èí-
ôîðìàöèþ î áëèæàéøåì îêðóæåíèè ïîãëîùàþùåãî àòîìà [5, 6]. Ñëåäóåò, îäíàêî, èìåòü
â âèäó, ÷òî ìåòîäû XAFS ïðèñïîñîáëåíû, ãëàâíûì îáðàçîì ê èññëåäîâàíèþ áëèæíåãî
ïîðÿäêà â ñëàáîóïîðÿäî÷åííûõ âåùåñòâàõ, ïîýòîìó, íàïðèìåð, èç àíàëèçà îñöèëëÿöèé
êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ â çàïîðîãîâîé îáëàñòè EXAFS (extended ...) ïîëó÷àþòñÿ
óñðåäíåííûå ïî êîîðäèíàöèîííûì ñôåðàì ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ [1]. Áîëåå òîãî, êîãå-
ðåíòíûå áðýããîâñêèå îòðàæåíèÿ ïðèâîäÿò ê ëîæíûì âñïëåñêàì â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ
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è ïîýòîìó ÿâëÿþòñÿ îáúåêòîì ïîäàâëåíèÿ â ïðîöåäóðå EXAFS [1]. Íå òîëüêî äëèíû
ìåæäóàòîìíûõ ñâÿçåé, íî è óãëû ìåæäó íèìè îïðåäåëÿþòñÿ ïî ñïåêòðàì ïîãëîùåíèÿ
â îêîëîïîðîãîâîé îáëàñòè XANES (x-ray absorption near edge structure) â ðàìêàõ çíà-
÷èòåëüíî áîëåå ñëîæíîé òåîðèè [7, 8].

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ è îáîñíîâûâàåòñÿ ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ
àòîìà, âíåäðåííîãî â ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó êðèñòàëëè÷åñêîé ìàòðèöû. Ìåòîä îñíîâàí
íà âîçáóæäåíèè õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ èñêîìîãî àòîìà ðåíòãåíîâñêîé âîëíîé,
ðàñïðîñòðàíÿþùåéñÿ â êðèñòàëëå â ðåæèìå äèíàìè÷åñêîé äèôðàêöèè, îáåñïå÷èâàþùåé
íåîáõîäèìóþ äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäà íåîäíîðîäíîñòü ïîòîêà ïåðåíîñèìîé âîëíîé ýíåð-
ãèè ïî ñå÷åíèþ ÿ÷åéêè. Èñïîëüçóåòñÿ ðåëÿòèâèñòñêàÿ ñèñòåìà åäèíèö: h = c = 1.

Ïðåèìóùåñòâà è íåäîñòàòêè ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà ïî ñðàâíåíèþ ñ XAFS áóäóò
âûÿñíåíû ïîñëå åãî ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðåàëèçàöèè. Ê äîñòîèíñòâàì ïîäõîäà ñëåäóåò
îòíåñòè ïðîñòîòó ïîñòàíîâêè è èíòåðïðåòàöèè èçìåðåíèé, â êîòîðûõ ìåíÿåòñÿ òîëü-
êî îäèí ïàðàìåòð � óãîë îðèåíòàöèè çîíäèðóþùåé âîëíû îòíîñèòåëüíî îòðàæàþùåé
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ïëîñêîñòè.

2. Ðàññìîòðèì äèôðàêöèþ ðåíòãåíîâñêîé âîëíû â êðèñòàëëå, èñõîäÿ èç ñèñòåìû
óðàâíåíèé äèíàìè÷åñêîé òåîðèè äèôðàêöèè [9]

(k2 − ω2)Eω~k +
∑

~g

ω2
g
~Eω~k+~g − ~k(~k ~Eω~k) = 0,

ω2
g =

4πe2

mΩ
F (g)S(~g) exp

(
−1

2
g2u2

)
, (1)

ãäå Ω � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè êðèñòàëëà, ñîñòîÿùåãî èç àòîìîâ îäíîãî ýëåìåíòà,
F (g) � àòîìíûé ôîðìôàêòîð, S(~g) � ñòðóêòóðíûé ôàêòîð ÿ÷åéêè, u � ñðåäíåêâàäðàòè÷-
íàÿ àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé àòîìîâ, ~g � âåêòîð îáðàòíîé ðåøåòêè. Äëÿ ïðîñòî-
òû â (1) îñòàâëåíû òîëüêî êîãåðåíòíûå ñîñòàâëÿþùèå ïîëåé è ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè.
Èùåì ðåøåíèå (1) â äâóõâîëíîâîì ïðèáëèæåíèè

~Eω =

∫
d3k[exp(i~k~r) ~Eω~k + exp(i(~k + ~g)r̄) ~Eω~k+~g] =

∫
d3k

∑

λ

[exp(i~k~r)~eλ~kEλ~k+

+ exp(i(~k + ~g)r̄)~eλ~k+~gEλ~k+~g] →
∫

d3k~e1~k[exp(i~k~r)E1~k + exp(i(~k + ~g)r̄)E1~k+~g], (2)

ãäå ~eλ~k � âåêòîð ïîëÿðèçàöèè. Ïåðåõîä ê îäíîé ïîëÿðèçàöèè âîçìîæåí â ðàññìàòðèâà-
åìîì ñëó÷àå, êîãäà âîëíîâîé âåêòîð ïàäàþùåé âîëíû, ïîëÿðèçîâàííîé âäîëü îñè ~ez,
ëåæèò â ïëîñêîñòè xy, îòðàæàþùàÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ ïëîñêîñòü ïàðàëëåëüíà xz,
âõîäíàÿ ïîâåðõíîñòü êðèñòàëëà ñîâïàäàåò ñ ïëîñêîñòüþ x = 0.
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Èç (1) è (2) ñëåäóåò äèíàìè÷åñêàÿ ñèñòåìà

(k2 − ω2 + ω2
0)E1~k + ω2

gE1~k+~g = 0,

((~k + ~g)2 − ω2 + ω2
0)E1~k+~g + ω2

gE1~k = 0, (3)

ðåøåíèå êîòîðîé â ñëó÷àå, êîãäà ~g = −g~ey, à èñõîäíàÿ ïëîñêàÿ âîëíà ïàäàåò íà êðèñòàëë
ïîä óãëîì θ ê íîðìàëè ~ex, èìååò âèä

Eω = A exp(iω sin θy)
1

2
√

∆2 + ∆2
g

[(∆+
√

∆2 + ∆2
g) exp(ik1x)−(∆−

√
∆2 + ∆2

g) exp(ik2x)+

+ exp(−igy)∆g(exp(ik1x)− exp(ik2x))], (4)

∆ =
ω

ωb

− 1, ∆g = 2
ω2

g

g2
, ωb =

g

2 sin θ
,

ãäå A � àìïëèòóäà ïàäàþùåé âîëíû, ∆ � ðàññòðîéêà áðýããîâñêîãî ðåçîíàíñà, ωb � áðýã-
ãîâñêàÿ ÷àñòîòà. Âûðàæåíèå (4) íåîáõîäèìî äîïîëíèòü ñëåäóþùèì èç (3) äèñïåðñèîí-
íûì ñîîòíîøåíèåì

k1,2 =

[
ω2 cos2 θ − ω2

0 +
g2

2
(∆∓

√
∆2 + ∆2

g)

]1/2

≈ ω cos ϑ− ω2
0

2ω cos θ
+

g2∆

4ω cos θ
∓ (5)

∓g2
√

∆2 + ∆2
g

4ω cos θ
= α∓ β.

Ñ ó÷åòîì (5) ïîëíîå ïîëå â êðèñòàëëå, âêëþ÷àþùåå ïðÿìóþ è äèôðàãèðîâàííóþ
âîëíû, ïðèîáðåòàåò âèä

Eω = A exp(iω sin θy)[cos βx− i
∆√

∆2 + ∆2
g

sin βx− i
∆g√

∆2 + ∆2
g

exp(−igy) sin βx]. (6)

Ïîëó÷åííàÿ ôîðìóëà ÿâëÿåòñÿ èñõîäíîé â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å îïðåäåëåíèÿ y-
êîîðäèíàòû àòîìà â ÿ÷åéêå.

3. Áóäåì èíòåðåñîâàòüñÿ âûõîäîì õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ (ÕÐÈ) èñêîìîãî
àòîìà, âîçáóæäàåìîãî ïîëåì (6), ÷àñòîòà êîòîðîãî ω äîëæíà ïðåâûøàòü ýíåðãèþ K-
êðàÿ ïîãëîùåíèÿ àòîìà. Ëîêàëüíûé âûõîä ÕÐÈ î÷åâèäíî ïðîïîðöèîíàëåí |Eω|2. Çà-
âèñèìîñòü ïîëíîãî âûõîäà îò y ïîëó÷èì, ïðîèíòåãðèðîâàâ |Eω|2 ïî òîëùèíå êðèñòàëëà
âäîëü îñè ~ex. Èñêîìàÿ çàâèñèìîñòü ñîäåðæèòñÿ â õàðàêòåðíîì ìíîæèòåëå

W (y) = 1− ∆g√
∆2 + ∆2

g

sin2 ξ

ξ
sin(gy) +

∆∆g

∆2 + ∆2
g

[1− sin 2ξ

2ξ
] cos(gy), (7)
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ξ = βL ≈ g2L

4ω cos θ

√
∆2 + ∆2

g ≈
gL

2

√
∆2 + ∆2

gtgθ,

ïîêàçûâàþùåì, ÷òî ïðåäñêàçûâàåìûé ýôôåêò ïðîÿâëÿåòñÿ òîëüêî â îêðåñòíîñòè
áðýããîâñêîãî ðåçîíàíñà ∆ ≤ ∆g.

Äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðåàëèçàöèè ìåòîäà â ñëó÷àå èñòî÷íèêà ñ ôèêñèðîâàííîé
÷àñòîòîé ω ñëåäóåò íàñòðîèòü ñ ïîìîùüþ ìîíîõðîìàòîðà äåòåêòîð èçëó÷åíèÿ íà ÕÐÈ
àòîìà è âûïîëíèòü èçìåðåíèÿ âûõîäà ÕÐÈ ïðè äâóõ çíà÷åíèÿõ îðèåíòàöèîííîãî óãëà θ.
Â îäíîì èçìåðåíèè óãîë θ = θ1 äîëæåí îáåñïå÷èâàòü ìàëîñòü ðàññòðîéêè ∆(θ1) ≤ ∆g,
êîãäà, â ñîîòâåòñòâèè ñ (7), âûõîä ÕÐÈ N(θ) ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò y-êîîðäèíàòû
àòîìà â ÿ÷åéêå. Â äðóãîì èçìåðåíèè çíà÷åíèå óãëà θ = θ2 äîëæíî âûâåñòè ñèñòåìó
èç áðýããîâñêîãî ðåçîíàíñà ∆(θ2) À ∆g. Êîîðäèíàòà àòîìà y îïðåäåëÿåòñÿ ïðè ýòîì èç
óðàâíåíèÿ

N(θ1)−N(θ2)

N(θ2)
= W (y)− 1. (8)

Â ñëó÷àå, åñëè çàâèñèìîñòü (8) îêàæåòñÿ íåîäíîçíà÷íîé, ñëåäóåò ïðîâåñòè äîïîëíè-
òåëüíûå èçìåðåíèÿ ïðè óãëå θ = θ3, àíàëîãè÷íîì θ1.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ x- è z-êîîðäèíàò àòîìà äîñòàòî÷íî ðàçâåðíóòü êðèñòàëë íà 90
ãðàäóñîâ â ñîîòâåòñòâóþùåé ïëîñêîñòè è âûïîëíèòü àíàëîãè÷íûå èçìåðåíèÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè
ÐÔ, ãîñóäàðñòâåííûé êîíòðàêò N 16.518.11.7027.
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