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ВВЕДЕНИЕ 

Актуальность темы  

 

Технологический прогресс активно стимулирует поиск новых 

материалов для полупроводниковой промышленности, спинтроники, 

магнетоэлектроники, рентгеновской оптики. Одним из направлений развития 

нанотехнологии является создание ультратонких многослойных 

наноструктур, которые проявляют ферромагнитные, антиферромагнитные, 

волноводные, магниторезистивные, магнитоэлектрические, 

магнитооптические, сверхпроводящие или другие важные свойства. 

Эффекты гигантского магнетосопротивления, аномального 

магнитоотражения и туннельного магнетосопротивления, имеющие место в 

магнитоупорядоченных многослойных структурах, весьма чувствительны к 

структурным параметрам их отдельных нанослоев: толщинам, однородности, 

качеству интерфейсов, межслойной интердиффузии отдельных элементов и 

т.д., - поэтому важную роль в изучения подобных наноструктур играет 

рентгеновское излучение. Активное использование синхротронных 

источников излучения значительно расширило возможности рентгеновских 

исследований, благодаря высокой яркости источника, простоте подстройки 

длины волны излучения к краям поглощения отдельных элементов, созданию 

поляризаторов излучения, развитию техники детектирования. На 

синхротронах, кроме совершенствования дифракционных и 

интерферометрических методов, интенсивно развивается рентгеновская 

спектроскопия поглощения вблизи краев поглощения (XANES – X-ray 

Absorption Near Edge Structure и XMCD – X-ray Magnetic Circular Dichroism), 

чувствительная к состояниям внешних электронных оболочек резонансных 

атомов и позволяющая изучать электронную структуру, химические связи, 

симметрию ближайшего окружения и, что наиболее привлекательно, 

магнитную структуру, селективно по элементам. В сочетании с 

рефлектометрическими или дифракционными методами эти исследования 
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вблизи краев поглощения дополняются пространственной селективностью с 

разрешением до долей нанометров.  

Резонансные и анизотропные эффекты, существенные вблизи краев 

поглощения, требуют адекватного теоретического описания, необходимого 

для понимания экспериментальных данных. Происходящее при этом 

существенное усложнение теории рефлектометрии и дифракции делают 

актуальными не только совершенствование теории, но и её упрощения для 

экспрессного анализа экспериментальных данных. Решению некоторых из 

этих задач и посвящена настоящая работа. 

 

Цели и задачи  

 

-Развитие теории рентгеновской рефлектометрии на случай отражения 

поляризованного рентгеновского излучения от многослойных структур с 

учетом их анизотропии, возникающей вблизи краев поглощения, в 

кинематическом приближении. 

-Анализ пределов применимости кинематической теории отражения в 

анизотропном случае при разных упрощениях. 

-Анализ трансформаций резонансной «белой» линии в спектре полного 

выхода электронов вблизи края поглощения фосфора (TEY XANES – Total 

Electron Yield X-ray for Absorption Near Edge Spectroscopy), наблюдаемых при 

изменении угла падающего рентгеновского излучения. 

-Объяснение аномальных всплесков интенсивности на угловых кривых 

выхода флуоресценции, наблюдаемых для плёнки YFe2, при возбуждении 

излучением с энергией фотонов вбили края поглощения иттрия. 

-Развитие теории резко асимметричной дифракции в кинематическом и 

динамическом приближениях и объяснение сдвигов брэгговского пика в 

функции энергии фотонов, варьирующейся вблизи краев поглощения, при 

скользящих углах падения рентгеновского излучения. 
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Научная новизна и практическая значимость работы  

 

В работе впервые развита в кинематическом приближении теория 

рентгеновской рефлектометрии для анизотропных мультислоев. Был 

использован формализм матриц распространения, планарных тензоров 

импеданса и нормальной рефракции, что позволило получить общее решение 

для матриц отражения в наиболее компактном виде.  

Впервые дано объяснение искажений спектров TEY XANES при 

скользящих углах падающего излучения, что потребовало учета двух 

неравновесных спектральных вкладов – резонансного и нерезонансного, но 

промодулированного стоячей рентгеновской волной, - в суммарную 

зависимость выхода электронов от энергии падающих фотонов. 

Разработанный пакет программ, позволяющий обрабатывать 

экспериментальные данные, получаемые в условиях отражения от 

многослойных структур по полному выходу электронов - размещен на сайте 

КФТТ физического факультета МГУ в свободном доступе [A14]. 

Был предложен метод определения спектральной зависимости магнитно-

оптических констант вблизи краев поглощения для жесткого рентгеновского 

излучения, основанный на дифракции излучения в резко ассиметричной 

схеме со скользящим углом падения. 

 

Положения, выносимые на защиту  

 

1. Необходимость учета преобразования поляризации проходящей и 

рассеянной волны в кинематической теории резонансной рентгеновской 

рефлектометрии. 

2. Заключение о влиянии относительного вклада резонансного и 

нерезонансного поглощения в спектральную зависимость интенсивности 

TEY XANES при скользящих углах падения, когда в среде формируется 

стоячая рентгеновская волна. 
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3. Возможность определения магнито-оптических констант для жесткого 

рентгеновского излучения вблизи краёв поглощения по сдвигу брэгговских 

максимумов в условиях резко ассиметричной дифракции. 

 

Достоверность результатов диссертации обеспечивается использованием 

универсальных законов и уравнений классической физики для 

взаимодействия рентгеновского излучения с многослойными кристаллами, а 

также хорошим совпадением результатов измерения и компьютерного 

моделирования.  

 

Внедрение научных результатов.  

Работа над диссертацией проводилась в рамках научно-исследовательских 

тематик кафедры физики твердого тела и наноструктур ФГБОУ ВПО «ВГУ» 

и кафедры физики твердого тела МГУ имени М.В. Ломоносова,  была 

частично поддержана Минобрнауки России в рамках государственного 

задания ВУЗам в сфере научной деятельности на 2014-2016 годы. Проект 

№ 757 и Задание № 3.1868.2014/K и грантами РФФИ № 12-02-00924  и № 15-

02-01502. 

 

Апробация работы:  

 

Основные результаты работы были доложены на следующих 

конференциях и совещаниях: 

1. Международный молодежный научный форум «ЛОМОНОСОВ-

2012», Москва, апрель 2012. 

2. 11
th
 Biennial Conference on High Resolution X-Ray Diffraction and 

Imaging «XTOP 2012», Санкт-Петербург, сентябрь 2012. 

3. Конференция «Рентгеновская оптика — 2012», Черноголовка, октябрь 

2012 
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4. Шестой международный научный семинар «Современные методы 

анализа дифракционных данных и актуальные проблемы рентгеновской 

оптики», Великий Новгород, август 2013. 

5. Международная балтийская школа по физике твердого тела 

«International Baltic School II», Калининград, октябрь 2013.  

6. Fifth joint BER II and BESSY II users meeting, Берлин, декабрь 2013. 

7. 12
th
 Biennial Conference on High Resolution X-Ray Diffraction and 

Imaging «XTOP 2014», Villard-de-Lans, сентябрь 2014. 

8. Конференция «Рентгеновская оптика — 2014», Черноголовка, октябрь 

2014. 

 

Публикации  

 

По результатам данной диссертационной работы опубликовано 13 [A1-

A13] печатных работ, из которых 3 статьи опубликованы в изданиях, 

входящих в утвержденный ВАК перечень ведущих рецензируемых научных 

изданий, 10 тезисов и материалов докладов. 

 

Личный вклад автора:  

 

Основные результаты, изложенные в диссертации, получены соискателем 

лично или при его непосредственном участии.  

 

Структура и объем диссертации: 

 

Диссертация состоит из введения, четырех глав, основных выводов, 

приложения и содержит 166 страниц текста, включая 18 страниц 

приложения, 64 рисунка и список литературы из 202 наименований. 

Первая глава содержит общую характеристику рентгеновских методов, 

применимых к анализу свойств тонких пленок, таких как рентгеновская 
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рефлектометрия, исследования ближней тонкой структуры рентгеновского 

поглощения, рентгеновского кругового магнитного дихроизма, магнитного 

резонансного рассеяния, метод стоячих рентгеновских волн, метод 

рентгеновской магнитной резонансной рефлектометрии. 

Учёт магнитных свойств, исследуемых многослойных рентгеновских 

плёнок, вносит радикальное усложнение в теорию рентгеновской магнитной 

резонансной рефлектометрии. Во второй главе разработан приближённый 

метод, позволяющий ускорить расчёт и упростить интерпретацию 

получаемых результатов.  

Резонансные эффекты могут так же вносить определённые сложности в 

интерпретацию получаемых экспериментальных данных и даже 

ограничивать область их применения. В третьей главе рассмотрено влияние 

резонансного и нерезонансного поглощения на форму спектров 

рентгеновского поглощения вблизи края.  

В главе четыре развита теория некомпланарной резко асимметричной 

дифракции и предложен метод, позволяющий определять магнито-

оптические константы для жесткого рентгеновского излучения вблизи краёв 

поглощения. Метод основан на дифракции рентгеновского излучения в резко 

ассиметричной геометрии. 
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Глава I.  РЕНТГЕНОВСКОЕ ИЗЛУЧЕНИЕ В ИССЛЕДОВАНИЯХ 

СВОЙСТВ ТОНКИХ ПЛЕНОК 

Данная глава представляет собой литературный обзор современного 

состояния рентгенооптических исследований с применением спектрального 

анализа, дающих уникальную информацию для энергий фотонов вблизи 

краев поглощения. Приведены примеры различных экспериментов, в 

которых наиболее ярко продемонстрированы современные технические 

возможности исследования химического и магнитного состояния 

исследуемых объектов. Дан также анализ состояния теории магнитной 

рентгеновской рефлектометрии и очерчены проблемы, имеющиеся в 

интерпретации экспериментальных данных.  

 

§ 1. Тонкая структура рентгеновского поглощения вблизи краев. 

Исследования электронной структуры атомов в среде. 

 

Исследование ближней тонкой структуры спектров рентгеновского 

поглощения вблизи краев поглощения (XANES – X-ray Absorption Near Edge 

Spectroscopy; для мягкого рентгеновского излучения чаще применяется 

термин NEXAFS – Near Edge X-Ray Absorption Fine Structure) является 

элементно-селективным методом изучения валентной зоны, спин-

орбитальных взаимодействий, симметрии ближнего окружения твёрдых тел и 

т.д.[1-4] В общем случае ab-initio расчёты спектров поглощения достаточно 

сложны и часто недостоверны, они основываются на полной информации об 

электронной структуре твердого тела в основном и возбужденном состоянии 

(см. обзор в статье [2]). Тем не менее, можно получить очень полезную 

информацию уже из качественного вида этих спектров. 
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Рис 1.1.1. Спектры поглощения Fe содержащих соединений снятые вблизи 

L2,3 – краёв поглощения из работы [3]. Слева соединения, в которых атомы 

железа двухвалентны, справа – трехвалентны. 

 

Например, на приведенном Рис.1.1.1 хорошо видно, что спектры различных 

соединений железа с разной валентностью атомов железа имеют вполне 

характерные особенности и могут использоваться как «fingerprints» в 

химическом анализе. 

После того как в начале 20-го века была описана структура атомной 

оболочки, рентгеновская спектроскопия поглощения была впервые 

использована для изучения структуры вещества. Наблюдаемая тонкая 

структура вблизи краёв поглощения была впервые объяснена в общих 

представлениях теорией Косселя [4]. Структуры находящиеся вдали от края 

поглощения на десятки электрон-вольт были теоретически объяснены 

Кронигом [5]. Позже они были названы дальней тонкой структурой 

рентгеновского поглощения (EXAFS - Extended X-ray absorption fine 

structure). 

 В 1970x, когда исследования дальней тонкой структуры спектров 

рентгеновского поглощения были развиты в мощный метод для структурных 

исследований, спектры вблизи краев поглощения, хотя и измеряли 
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автоматически, но не анализировали, так как они считались слишком 

сложными. Исключением были молекулы с маленьким порядковым номером 

в периодической таблице Менделеева, чьи K – оболочки обладали энергией 

связи в районе 120-750 эВ (углерод: 285 эВ, азот: 400 эВ, кислород: 535 эВ и 

фтор: 685 эВ), которые могли возбуждаться с помощью характеристических 

потерь энергии электронов [6-7]. Спектр N2 снятый методом 

характеристических потерь энергии электронов (ISEELS - inner shell electron 

energy loss spectroscopy) [8] послужил исходным моментом для первых 

количественных расчётов ближней тонкой структуры спектров [9]. К 

настоящему времени достигнут существенный прогресс в понимании 

ближней тонкой структуры в молекулах, неорганических и органических 

соединениях монокристаллических и аморфных твёрдых тел [10-12]. 

 Первые спектры вблизи краев поглощения кислорода 

хемосорбированных молекул [CO, а также NO на Ni(100)] были измерены в 

1981 году [13]. Целью подобных измерений было сравнить спектры вблизи 

K-края поглощения, снятых методом выхода электронов и выхода ионов [14]. 

Важной предпосылкой для измерения подобных спектров было создание 

источника высокоинтенсивного монохроматического мягкого рентгеновского 

излучения в интервале 250-1000 эВ [15-16]. Регистрация поглощения 

осуществлялась методом полного выхода электронов, разработанным ранее 

[17-20]. Более подробный анализ спектров CO, NO, N2 был проведён в 1982 в 

работе [21], в которой были получены выражения для анизотропии 

резонансного поглощения на основе теорий Дэвенпорта [22], Уоллеса и 

Дилла [23]. 

 В 1983 в ходе изучения CO, муравьиной кислоты (HCOOH) и 

метанола (CH3OH) на подложке Cu(100) было обнаружено [24], что 

положение в спектре пиков, соответствующих σ-орбиталям (так называемых 

«σ резонансных форм»), чувствительно к длине межмолекулярных связей; 

интенсивность низко энергетических «π резонансных форм» чувствительна к 

гибридизации межмолекулярных связей. В том же году на примере молекул 
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бензола(C6H6) и пиридина (C5H5N) хемосорбированных на подложке Pt(111) 

[25] было показано, что из спектров поглощения можно определять 

ориентацию подобных групп молекул. 

 В 1985-1986 годах был продемонстрирован метод измерения спектров 

поглощения с помощью регистрации флуоресцентного излучения, сначала 

для K – края поглощения серы (2740 эВ) [26-27], а затем и для K – края 

поглощения углерода (285 эВ) [28-29]. Это позволило проводить подобные 

эксперименты под давлением [30].  

В некоторых случаях простой «метод отпечатка» (fingerprint method) 

позволяет определить из спектра поглощения наличие в растворах и 

расплавах частиц химических веществ, а так же оценить степень проявления 

их химических свойств. Так в работе [31] был представлен метод 

определения окислительно-восстановительных свойств и ближайшего 

окружения Fe в составе минералов и силикатных расплавов по форме 

предкраевых структур спектра поглощения для K-края Fe. В работе 

исследовались 30 образцов, имеющих в составе ион Fe
2+

 окруженный 4-12 

атомами O, либо ион Fe
3+

 окруженный 4-6 атомами O. Для анализа 

окисленных свойств и нахождения координационного числа использовались 

такие характеристики предкраевых структур K-края как положение центра 

тяжести компонент спектра (разница позиции центра тяжести для ионов Fe
2+

 

и Fe
3+ 

1.4 ± 0.1 эВ) и их интегральная интенсивность. Наименьшая 

интегральная интенсивность наблюдалась для центросимметричных 

кристаллов. Было показано, что, если учитывать геометрию кристалла для 

каждого состояния, в минералах, содержащих в различных пропорциях ионы 

Fe
2+

 и Fe
3+

, можно оценить их количественное соотношение Fe
3+

/Fe
2+

, 

разработанным в данной работе методом. 

 В другой работе [32] были получены спектры поглощения частиц, 

содержащих атомы магния, для энергий вблизи K – края поглощения Mn. По 

положению края было определенно, что средняя валентность этих частиц ~ 

2.2. Методом главных компонент (PCA principal component analysis) удалось 
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установить, что исследуемые частицы состоят из трёх компонент: Mn3O4, 

MnSO4*H2O, Mn5(PO4)/[PO3(OH)]2*4H2O(MnPhos). С помощью 

аппроксимации методом наименьших квадратов удалось найти процентное 

содержание этих компонент (рис 1.1.2).  

 

Рис 1.1.2. Нормированные спектры поглощения, полученные вблизи K – края 

поглощения Mn для трёх идентифицированных Mn – содержащих компонент 

в частицах, эмитированных из MTT, а так же 2 характерных спектра 

поглощения полученных частиц. К первому типу (Group I) относятся 

частицы содержащие 4-9 % Mn3O4. Ко второй группе (Group II) относятся 

частицы содержащие 15-22% Mn3O4. 

 

 К достоинствам метода ближней тонкой структуры спектров 

рентгеновского поглощения можно отнести возможность наблюдать 

изменение химических свойств твёрдых тел в процессе выращивания, 

химических реакций, фазовых переходов. В работе [33] исследовались in situ 

спектры поглощения трёхкомпонентный катализатор Pd/ACZ вблизи K – 
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края поглощения Pd в процессе циклического нагревания до 850°С и 

охлаждения до 100°С. Кварцевый реактор, в котором проводился 

эксперимент был оснащён масс спектрометром. Полученные 

экспериментальные данные позволили определялась степень окисления 

палладия. А именно было установлено, что во время первого цикла 

нагревания снижение количества частиц PdO начиналось в районе 500°С и 

далее в процессе циклов охлаждения и нагревания степень окисления Pd не 

восстанавливалось в исходное состояние. Смешанную Pd
2+

/Pd cтепень 

окисления можно было наблюдать во втором цикле нагревания и 

охлаждения. 

Как уже отмечалось, теоретические расчеты спектров поглощения 

достаточно сложны, особенно для многокомпонентных соединений, 

соединений с промежуточной валентностью и нано-объектов. Главную 

сложность при ab initio расчётах спектров поглощения представляет 

определение конечного состояния электрона. Разные подходы были 

использованы для решения этой задачи. Первая группа методов была 

основана в работах Де Грута [34]. Расчёты велись в рамках теории 

мультиплетов для поглощающего атома в кристалле. Второй подход 

использовал приближение локальной электронной плотности. Расчёты 

велись как в приближении бесконечных кристаллов [35], так и для кластеров 

с применением теории многократного рассеяния (the multiple scattering theory 

MST) [36-37]. Обычно теория MST включает важную аппроксимацию: 

muffin-tin структуру потенциала, необходимого для разложения волновых 

функций. В этом приближении потенциал описывается сферическими 

функциями в окрестности атомов, а в межатомных областях представляется 

блоховскими функциями. Точность результатов, полученных этим методом, 

будет зависеть от размера итерационной области. Развиваются также 

различные подходы в теории MST, которые позволяли обойтись без muffin-

tin приближения [38-40]. 
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Другим важным методом решения уравнения Шрёдингера является 

метод конечных разностей (the finite differences method FDM), который 

использует приближение локальной плотности электронов (local density 

approximation) [41]. Этот метод требует больших вычислительных 

мощностей и поэтому лишь в 1994 году [42] удалось впервые рассчитать 

зонную структуру атома методом FDM. 

В работе [43] была развита новая схема вычисления спектров 

поглощения, основанная на FDM. В этом подходе расчёт конечного 

состояния производится в прямом пространстве. Уравнение Шрёдингера 

решается в дискретной форме на узловых точках трёхмерной сетки. 

Искомыми являются значения волновых функций электрона в точках сетки. 

Для расчёта данным методом была разработана программа FDMNES [44]. 

Примером ab initio расчётов спектров поглощения с помощью 

программного пакета FDMNES является работа [45]. В ней приведены 

краткие описания используемой в расчётах теоретической модели, кода 

программы и основных приближений (the multiple scattering theory MST и the 

finite differences method FDM). Был реализован самосогласованный подход в 

рамках теории многократного рассеяния. Метод реализован следующим 

образом: берётся начальная предполагаемая электронная плотность. Далее из 

решения уравнения Шрёдингера получаем новые электронные состояния и 

соответствующую им новую электронную плотность. Эта процедура 

повторяется до достижения конвергенции. Будучи уверенными в том, что мы 

получили правильные электронные состояния, производим последнею 

итерацию и расчёт спектра поглощения. При сравнении с 

экспериментальными спектрами, измеренными на K-крае поглощения меди 

Cu, рутила TiO2, нитрата бора BN и оксида кальция CaO, было показано, что 

применение самосогласования в расчётах влияет умеренно на форму спектра 

в районе предкрая K – края поглощения, то есть вблизи уровня Ферми. Так 

для случаев, где имеют место несферические эффекты, расчёты методом 
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конечных разностей даёт лучший результат, чем самосогласованный расчет в 

рамках теории многократного рассеяния (рис 1.1.3). 

 

Рис 1.1.3. Спектр поглощения вблизи К – края поглощения Ti рутила TiO2. 

Точками обозначены экспериментальные данные. Нижние кривые - 

сравнение экспериментального спектра с рассчитанным спектром в рамках 

метода конечных разностей; верхние кривые - сравнение 

экспериментального спектра с рассчитанным спектром в рамках теории 

многократного рассеяния. Сплошные линии соответствуют моделированию 

с применением самосоглосованния; штриховые моделированию без 

применения самосоглосованния. 

 

 

§ 2. Рентгеновский круговой дихроизм в окрестности краев поглощения. 

Новая информация в теории магнетизма. 

 

На протяжение многих лет считалось, что исследовать магнетизм с 

помощью рентгеновского излучения невозможно, так как взаимодействие 

рентгеновского излучения с магнитным моментом очень слабое по величине 

[46]. 
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Все же, точные вычисления эффекта, приведенные в работе P.M. 

Platzman и N. Tzoar в 1970 году [47], позволили надеяться, что эффект может 

быть наблюдаем. И в 1972 годах F. de Bergevin и M. Brunel впервые 

наблюдали «магнитные» максимумы в дифракции на антиферромагнитном 

кристалле NiO, а затем на некоторых других ферромагнитных и 

ферримагнитных кристаллах, хотя наблюдаемые макcимумы были очень 

слабыми [48]. 

Радикально ситуация с магнитными исследованиями изменилась, когда 

эксперименты начали проводиться в резонансных (вблизи краев поглощения) 

для исследуемых образцов диапазонах энергий на синхротронах. В 1985 году 

M. Blume [49] показал, что сечение резонансного магнитного рассеяния 

может быть на порядки больше, чем в нерезонансном случае. Удачный 

эксперимент по наблюдению резонансного магнитного рассеяния на никеле 

был осуществлен в работе [50]. Полное теоретическое описание магнитного 

рассеяния было дано в работах J.P. Hannon, G.T. Trammell et al., P. Carra, B.T. 

Thole, et al. [51-53]. 

Экспериментальное наблюдение достаточно больших эффектов в 

рентгеновском магнитном рассеянии привело к созданию мощных методов, 

позволяющих элементно-селективно изучать магнетизм и магнитные 

материалы. Одним из таких методов является XMCD (XMCD – X-Ray 

Magnetic Circulary Dichroism). 

XMCD – это разница между двумя спектрами рентгеновского 

поглощения (XAS), полученных для левой и правой круговой поляризации 

падающего излучения. Один из первых экспериментов методом XMCD, в 

котором были получены спектры для d-переходных металлов (рис. 1.2.1), 

был произведён в 1987 году G. Schütz, W. Wagnerуе et al и был опубликован в 

работе [54].  
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Рис 1.2.1 XAS и XMCD спектры, измеренные вблизи L2,3 – краев поглощения 

атомов Fe для металлического железа [54]. 

 

Для резонансных спектров вблизи краев поглощения рентгеновского 

излучения возможно также наблюдать эффект линейного дихроизма, важного 

для исследования антиферромагнитных структур, кроме того в 

нецетросимметричных структурах проявляются эффекты естественного 

дихроизма и другие эффекты хиральности. 

Важно, что метод XMCD является элементно- и орбитально- 

селективным методом. Кроме того, квантово-механические правила 

переходов между уровнями с известными спиновыми и орбитальными 

моментами (правила сумм [52] и [53]) позволяют разделить магнитный 

момент исследуемого атома на спиновую и орбитальную составляющие. Это 

новая для теории магнетизма информация.  

XMCD может быть использован как метод исследования 

фундаментальных характеристик магнитных материалов – кривых 

намагниченности, величины коэрцитивной силы и петель гистерезиса – 

поэлементно для отдельных составляющих слоистых структур и сплавов, в 

функции температуры, давления и т.д. Таким образом, в настоящее время 

рентгеновское резонансное поглощение стало источником уникальной 
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информации в исследовании магнетизма. В лекциях [55] изложена основная 

концепция эффекта рентгеновского кругового дихроизма. 

В статье [56] элементо-селективно исследовались магнитные свойства 

монокристаллической магнитной структуры Yb14MnSb11. Были получены 

спектры кругового магнитного дихроизма вблизи N4,5 – краёв поглощения 

Yb; L2,3 – краёв поглощения Mn; M4,5 – краёв поглощения Sb. В ходе 

исследований удалось обнаружить: большую величину магнитного 

дихроизма вблизи L2,3 – краёв поглощения Mn; маленький магнитный момент 

у атомов Sb, антипараллельный относительно магнитного момента в атомах 

Mn; и отсутствие магнитного момента у атомов Yb (рис. 1.2.2). Сравнением с 

теоретическими моделями удалось установить, что ион Mn имеет заряд 2+. 

 

Рис. 1.2.2. Спектры поглощения излучения правой и левой круговой 

поляризация в структуре Yb14MnSb11 для энергий: a) вблизи L2,3 – краёв 

поглощения Mn, b) M4,5 – краёв поглощения Sb, с) вблизи N4,5 – краёв 

поглощения Yb. Спекрты XMCD полученные для энергий: d) вблизи L2,3 – 

краёв поглощения Mn, e) M4,5 – краёв поглощения Sb. 
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Рис .1.2.3. Петли гистерезиса по сигналу XMCD полученные для энергий 

вблизи L3 – краёв поглощения Co и Mn в двух геометриях: поле смещение 

параллельно (на рисунке обозначенно символом ↑↑) и антипараллельно (на 

рисунке обозначенно символом ↑↓) направлению распространения 

рентгеновских лучей. 

 

 Другим примером показывающим возможности метода XMCD 

служит работа [57], в которой изучались 

антиферромагнитные/ферромагнитные системы NiO/Co, IrMn/Co и 

PtMn/CoFe. С целью выявить наличие закреплённых по внешнему 

магнитному полю магнитных моментов для IrMn/Co в работе были измерены 

петли гистерезиса по сигналу XMCD для энергий вблизи L3 – краёв 

поглощения Co и Mn в двух геометриях: внешнее поле прикладывалось 

параллельно и антипараллельно направлению распространения 

рентгеновских лучей (рис. 1.2.3). Эксперимент показал наличие обменного 

смещения, как в антиферромагнитном, так и ферромагнитном слое. 

Маленький вертикальный сдвиг в петлях гистерезиса Mn, полученных для 

двух направлений поля, свидетельствует о том, что лишь малая часть около 
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(7±2)% некомпенсированного магнитного момента закреплена по внешнему 

магнитному полю. 

 Метод XMCD также активно применяется для изучения магнитных 

свойств наночастиц. В работе [58] исследовались 18 нм кубики Fe, 

рассеянные на поверхности подложки Si (110). Для отдельных нанокубиков 

Fe различной конфигурации были получены петли гистерезиса по сигналу 

XMCD для энергии вблизи L3 – края поглощения Fe (рис. 1.2.4). 

Установлено, что частицы Fe обладают суперпарамагнитными или 

ферромагнитными свойствами при комнатной температуре. Для некоторых 

частиц удалось обнаружить наличие магнитной анизотропии (Рис a,b), где 

ось лёгкого намагничивания расположена вдоль направления [100] и ось 

сильного намагничивания вдоль направления [110] в нанокубике Fe. В 

конфигурациях, таких как димеры и тримеры, коэрцитивная сила и форма 

петли гистерезиса существенно отличались от случая отдельно 

расположенных частиц, что было объяснено наличием магнитного 

взаимодействия между отдельными кубиками Fe (рис с,d). 



23 

 

 
Рис. 1.2.4. Петли гистерезиса по сигналу XMCD для энергии вблизи L3 – края 

поглощения Fe для: (A,B) отдельных нанокубиков Fe, (С) нанокубиков Fe 

обладающих конфигурацией димера, (D) нанокубиков Fe обладающих 

конфигурацией тримера. 

 

 

§ 3. Рентгеновская рефлектометрия: структурные и магнитные 

исследования. 

 

Кривые отражения рентгеновского излучения от ультратонких слоёв и 

многослойных плёнок обладают специфическими особенностями, 

позволяющими с большой точностью определять такие параметры структур: 

как толщина слоёв в плёнке, их оптические константы, наличие интерфейсов, 

периодичность многослойных структур. Ещё в 1922 году Комптоном было 

предсказанно явление полного внешнего отражения (ПВО) [59]. Впервые 

толщинные осциляции на рефлектометрических кривых наблюдались 
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Кизихом в 1930х [60], когда исследовались стёкла с никелевым покрытием. 

Профили изменения электронной плотности в многослойных структурах 

стало возможным изучать с появлением рукурентного соотношения Паррата 

в 1954 году [61]. В дальнейшем метод развивался для учёта диффузного 

рассеяния, обусловленного шероховатостью слоёв и другими латеральными 

неоднородностями [62]. 

 С появление источников синхротронного излучения, стало 

возможным подстраивать энергию фотонов к энергии электронных 

переходов для конкретных элементов. Резонансная рентгеновская 

рефлектометрия обеспечивает атомную и химическую селективность в 

иследованиях электронных профилей. 

 

Рис 1.3.1. Экспериментальные кривые рентгеновского отражения от плёнки 

Bi2Te3 для энегрий около L3-края поглощения Bi (13.294 эВ, 13.419 эВ, 

13.544 эВ) и вдали от края поглощения для 19.9 эВ (точки). Сплошные 

кривые представляют результат фитирования экпериментальных кривых.  

 

 Примером структурных исследований данным методом может 

служить работа [63], в которой исследовались Bi2Te3 плёнки выращенные на 

Si(111). Рефлектометрические исследования вблизи Bi L3 – края поглощения 

(13.419 эВ), позволили восстановить профиль распределения атомов Bi по 

глубине (рис 1.3.1). Они показали, что буферный слой состоит 



25 

 

преимущественно из Te. Подобные исследования толстых плёнок Bi2Te3 

также выявили формирования слоя, обогащенного Te, между подложкой и 

плёнкой.  

Возможность работать на синхротронах с различной поляризацией 

излучения обеспечивает реализацию магнитных исследований многослойных 

структур. Поэтому появились новые методы: XRMS – X-ray Resonant 

Magnetic Scattering, а также XRMR – X-ray Resonant Magnetic Reflectivity, - 

обладающие принципиально новыми возможностями, в частности 

дополняющими метод XMCD селективностью по глубине.  

 

 

 

(а) 

(б) 

Рис. 1.3.2. (а) Схематичное изображение образца и геометрии измерений 

методом XRMR. (б) Кривые отражения для двух круговых поляризаций 

падающего излучения и их асимметрия по знаку круговой поляризации для 

структуры Al2O3/Co/Fe/ZnSe/GaAs (слева) вблизи L3 края Co. 

 

Уже в первой работе [64], в которой измерялись кривые отражения от 

многослойной структуры Al2O3/Co/Fe/ZnSe/GaAs для двух круговых 

поляризаций падающего излучения вблизи L2,3-краев поглощения Co, был 

продемонстрирован очень большой эффект асимметрии отражения по знаку 

круговой поляризации (большой «дихроизм» в отражении) - Рис. 1.3.2. Было 

продемонстрировано также сложное поведение L2,3-спектров отражения и их 

асимметрии для право- и лево- кругополяризованного излучения в 

зависимости от угла скольжения падающего излучения. Эта работа открыла 
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широкие возможности метода XRMR для исследования магнитной структуры 

многослойных пленок, представляющих огромный интерес в современной 

нанотехнологии.  

 Блетящей демонстрацией возможностей резонансной магнитной 

рефлектометрии были работы по иследованию профилей наведённых 

магнитных моментов [65-68]. Например, в [65] исследовались многослойные 

структуры [Ce/Fe] и [La/Fe]. Была измерена асимметрия L2,3 спектров 

отражения для Ce и La соответственно в брэгговских максимумах до 9-го 

порядка включительно. Было найдено, что в структуре [La/Fe] на атомах La 

возникает наведённый магнитный момент, который в центральной области 

слоя практически равен нулю и заметно увеличивается на границе вблизи 

атомов Fe. А в структуре [Ce/Fe] наведённые магнитные моменты на атомах 

Ce осцилируют по глубине периода (рис. 1.3.3). 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 1.3.3. Кривая отражения с брэгговскими максимумами для структуры 

[Ce/Fe]n вблизи L2 края Ce (слева), теоретически рассчитанные профили 

изменения по глубине периода плотности резонансных атомов (справа 

вверху) и величины магнитного момента Се (справа снизу) 
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В работе [69] восстановлен профиль намагниченности для слоев СоО 

в многослойной антиферромагниной/ферромагнитной структуре 

[NiO(3ML)/CoO(3ML)]3/Pt-Co/Pt(111) методом рентгеновской 

рефлектометрии с использованием синхротронного излучения круговой 

поляризации. Измерения угловых зависимостей проводились для двух 

энергий фотонов в области края поглощения Co при температуре 340
о
К, 

когда имеет место перпендикулярная анизотропия намагниченности слоя Pt-

Co (выше температуры блокировки TB). На Рис.1.3.4 представлены 

экспериментальные и теоретические угловые зависимости полного внешнего 

отражения, а также асимметрии отражения по знаку круговой поляризации 

для разных моделей магнитного упорядочения. Для модельных расчетов 

кривых отражения и их асимметрии самый глубокий слой оксида кобальта, 

толщина которого определена при подгонке рефлектометрических кривых 

как 1.2 0.2 нм, разделялся на три подслоя с варьируемыми толщинами и 

различными магнитными добавками к амплитудам рассеяния. Было показано, 

что модель (обозначенная на рисунке Rppn0), в которой намагниченность 

первого подслоя толщиной ~0.3 нм, прилегающего к буферному слою Co-Pt, 

параллельна его намагниченности, а намагниченность следующего подслоя 

толщиной ~0.7 нм антипараллельна намагниченности слоя Co-Pt, наиболее 

соответствует эксперименту. Последний подслой толщиной ~0.2 нм в 

среднем оказался немагнитным. 
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Рис. 1.3.4. Вверху: экспериментальные и рассчитанные кривые отражения 

для излучения левой I 
-
 и правой I

+
 круговой поляризацией, полученные при 

энергиях излучения 776.9  эВ и 778.5 эВ. 

Внизу: экспериментально полученная асимметрия отражения для излучения 

правой I
+
 и левой I 

-
круговой поляризации и теоретические зависимости для 

разных моделей. 

 

 Другим примером магнитных исследований методом XRMR является 

работа [70]. В работе исследовалась сверхрешётка LaAlO3(001)/[CaMnO3(10 

uc(unit cell))/CaRuO3(N uc)]6, где N меняется от 4 до 10 последовательно. 

Удалось установить профиль распределения намагниченности по глубине в 

слое CaMnO3. Модель распределения намагниченности одинакова для всех 

слоёв CaMnO3 и включает в себя немагнитный основной слой и магнитный 

тонкий интерфейс, толщина которого составляет 3.5 uc (1.38 нм). Как видно 

из рисунка (1.3.5b и 1.3.5c), именно данная модель воспроизводит 
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характерную форму и амплитуду асимметрии по знаку круговой поляризации 

для падающего излучения вблизи L2,3 края поглощения Mn. 

 

Рис 1.3.5. (a) Кривая рентгеновского отражения в функции угла скольжения 

( 



 sin

4
qz ), измеренная при температурах 50 K для энергии падающего 

излучения (Eph=639.2 эВ) в L3 крае поглощения Mn (верхняя кривая) и кривая, 

измеренная при комнатных температурах для энергии падающего излучения 

(Eph=620 эВ) ниже L3 края поглощения Mn (нижняя кривая). Тонкими 

линиями представлены результаты подгонки. (b) Кривые асимметрии по 

знаку круговой поляризации, измеренные вблизи брэгговских пиков (с) 

Теоретически рассчитанные кривые асимметрии отражения для разных 

толщин магнитного интерфейса в слоях CaMnO3. 

 

В последнее время активные исследования ведутся по изучению 

систем со сдвигом обменного взаимодействия (exchange bias) в структурах 
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ферромагнетик-антиферромагнетик. Анализ асимметрии 

рефлектометрических кривых позволяет селективно по глубине исследовать 

свойства интерфейса ферромагнетик-антиферромагнетик [71-72]. В работе 

[73] исследовалась плёнка MnPd/Fe, в которой слой MnPd проявлял 

антиферромагнитные свойства при комнатной температуре (температура 

Нееля для подобных структур K500TN  ), а слой Fe - ферромагнитные 

свойства. Петли гистерезиса, измеренные по отраженному сигналу для 

энергий вблизи L3 – края поглощения Fe и Mn, показали величину обменного 

смещения мТ5.4HE   и величину коэрцитивной силы мТ1.12HС   

(рис. 1.3.6). 

 

Рис 1.3.6. Петля гистерезиса, измеренная по асимметрии отражения для 

энергий в L3 – краях поглощения Fe (Eph = 707.2 эВ, θ = 11°) и Mn (Eph = 639.5 

эВ, θ = 9.5°) для параллельного и перпендикулярного направлния 

намагниченности относительно пучка излучения.  

 

Для исследования эффекта пиннинга для слоя MnPd, находящегося в 

контакте с ферромагнитным слоем Fe, были измерены кривые асимметрии 

отражения по направлению внешнего магнитного поля и по знаку круговой 

поляризации 









SN

SN

II

II
Â  для энергий вблизи L3 – края поглощения Mn 

(рис. 1.3.7). Было установлено, что следящий за внешним полем спиновый 
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магнитный момент Mn присутствует в слое MnPd только на малой глубине 

4 Å вблизи ферромагнитного слоя Fe; а закрепленная (запиннингованная) 

орбитальная составляющая магнитного момента Mn распространяется на 

большую глубину 13  Å. 

 

Рис. 1.3.7. Верхний график: кривая ассиметрии отражения по направлению 

магнитного поля в функции угла скольжения для энергии вблизи L3 – края 

поглощения Mn. Нижний график: кривая ассиметрии отражения по 

направления магнитного поля и по знаку круговой поляризации от qz для 

энергии вблизи L3 – края поглощения Mn. Для обоих графиков чёрным с 

символом Δ представлены экспериментальные точки, красным сплошным -  

аппроксимация. В правом верхнем и нижнем углу рисунка представлены 

модели распределения магнитных моментов в исследуемом образце. 
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Методом XRMR также изучаются системы 

сверхпроводник/ферромагнетик [74]. Эти системы интересны в плане 

исследования взаимодействия сверхпроводящих куперовских пар и 

ферромагнитно поляризованных зонных структур ферромагнитных слоёв. 

 

§ 4. Метод стоячих рентгеновских волн в условиях зеркального 

отражения 

 

В 70-80е годы прошлого столетия возникла и сформировалась новая 

область исследований в рентгеновской оптике (в нейтронной оптике эта 

идеология развивалась раньше), базирующаяся на существенном изменении 

характера взаимодействия излучения со средой в условиях динамической 

дифракции на кристаллах или при полном внешнем отражении от 

поверхности. Амплитуда волны в среде, являясь когерентной суперпозицией 

падающей и отраженной волн, отличается от амплитуды падающей волны, а 

ее вариации с глубиной существенно зависят от небольших изменений угла в 

окрестности угла Брэгга или угла полного внешнего отражения. Вторичные 

процессы, возбуждаемые такой стоячей волной, становятся пространственно 

селективными. Метод стоячих рентгеновских волн, начав свое становление в 

70-80е годы прошлого столетия (см., например, обзор [75] и монографию 

[76]), продолжает интенсивно развиваться в настоящее время (см., например, 

[77-78]).  

В 1972 в работе Henke была впервые продемонстрирована возможность 

извлекать из кривых выхода вторичного излучения, измеренных вблизи 

критического угла зеркального отражения, информацию о глубине, с которой 

это излучение вышло [79]. В области полного внешнего отражения глубина 

выхода фотоэлектронов оказывается сопоставимой с глубиной 

проникновения падающего рентгеновского излучения, что позволяет 

экспериментально определить функцию выхода фотоэлектронов (см., 

например [80]). Измерения выхода фотоэлектронов с энергетическим 

разрешением при отражении 14.4 кэВ излучения от поверхности образца 

железа были проведены А. Чумаковым [81]. Было показано, что поскольку 
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электроны при распространении в среде теряют энергию, вид угловой 

зависимости выхода фотоэлектронов вблизи критического угла сильно 

изменяется в зависимости от их результирующей энергии. 

В 80х годах появились детекторы, способные регистрировать 

флуоресцентное излучение с хорошим разрешением по энергии вылетающих 

фотонов, что сделало метод стоячих волн элементно-селективным. В 

геометрии скользящего падения метод позволяет определять распределение 

по глубине различных элементов, исследовать толщины интерфейсов, 

процессы диффузии различных атомов в многослойной структуре и т.д. 

Например, в работе [82] исследовалась гетероструктура из четырёх 

слоёв Ge, разделённых слоями кремния, выращенная на буферном слое 

Si(100). Толщина слоёв Si была 10 нм, толщина слоёв Ge менялась и имела 

значения 2, 3, 5, 7, 10 и 12 монослоёв (толщина монослоя Ge 0.14 nm). Из 

анализа угловой зависимости выхода флуоресценции атомов Ge в условиях 

ПВО удалось восстановить профиль распределения атомов Ge по глубине 

(рис 1.4.1). Полученные результаты позволили подтвердить предположение о 

наличии Ge – содержащего приповерхностного слоя во всех образцах. Так же 

удалось выяснить, что образцы содержащие слои Ge толщиной от 2 до 10 

монослоёв имеют симметричное распределение атомов Si в верхних и 

нижних слоях. В образце, содержащем слои Ge толщиной 12 монослоёв был 

обнаружен толстый переходный между подложкой и плёнкой. 
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Рис 1.4.1 Угловые зависимости выхода флуоресценции из атомов Ge в 

гетеростуктуре Si/Ge, в которых толщина слоя Ge 5 (a) и 12 монослоёв (b) и 

соответствующие им профили распределения по глубине электронной 

плотности (1) и атомов Ge (2) (c,d). 

 

 В работе [83] метод стоячих рентгеновских волн был использован для 

исследования миграции примесных атомов Fe, вызванных действием ионного 

пучка, из слоя C в слой Fe в периодической плёнке Pt(Fe)/C(Fe). Было 

показано как, методом стоячих рентгеновских волн можно определять 

направления подобных миграций. На рис 1.4.2а схематически изображено 

формирования стоячих рентгеновских волн для первого порядка 

брэгговского дифракции из периодических мультислоёв. В области 

переднего фронта брэгговского пика пучности стоячих рентгеновских волн 

находятся в слоях C. С увеличением скользящего угла падающего излучения 

пучности стоячих волн движутся вглубь структуры. Положим, что в центре 

слоя C есть один атомный слой Fe (рис 1.4.2b). Интенсивность 

флуоресцентного выхода будет иметь максимум на переднем фронте 
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брэгговского пика и минимум на заднем фронте. Если атом Fe будет 

диффундировать к интерфейсам с Pt, то максимум интенсивности 

флуоресценции будет смещаться по углу. Измеряя кривые выхода Fe-Kα 

флуоресцентного излучения, можно определить направления миграции 

примесных атомов Fe. 

 

Рис 1.4.2. a) Иллюстрация формирования пучностей стоячих рентгеновских 

волн в периодическом образце в сопоставлении с пиком брэгговской 

дифракции первого порядка. б) Вариации кривых выхода Fe-Kα 

флуоресцентного излучения, когда примесные атомы Fe мигрируют внутрь 

из положения «0.5» в слое С в положение  «0» в слое Pt. 

 

В работе [84] были проведены исследования структуры интерфейсов 

для трехслойных пленок Tb/Fe/Tb и Cr/Fe/Tb, нанесенных на многослойную 
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периодическую структуру [W/Si]n, выполняющую функцию генератора 

стоячих волн, причем между трехслойными пленками и периодической 

структурой [W/Si]n помещался клиновидный слой Si (см. рис. 1.4.3(а)). 

Оказалось, что верхний и нижний интерфейс ультратонкого (несколько 

нанометров) слоя Fe можно селективно «высвечивать» стоячей волной, 

выбирая оптимальную толщину прослойки Si при смещении образца. По 

угловой зависимости выхода флуоресценции Fe были определены 

шероховатости двух интерфейсов, которые оказались различными: 1.2 нм для 

Fe-on-Tb и 0.7 нм для Tb(Cr)-on-Fe . 

 

(а) 

(б) (в) 

Рис. 1.4.3 (а) Схематичное изображение многослойной пленки Tb/Fe/Tb, 

нанесенной на генератор стоячих волн [W/Si]n и клиновидный слой Si; (б) 

Кривая зеркального отражения от трехслойной системы Tb/Fe/Tb. Точки 

соответствуют эксперименту, сплошная линия – результат фита. На 

вставке представлена кривая зеркального отражения от генератора 

стоячих волн [W/Si]n; (в) Выход флуоресценции атомов Fe для трех 

различных толщин кремниевой прослойки. Сплошной линией обозначены 

результаты совместного фита представленных экспериментальных 

данных. Пунктирная кривая получена в предположении, что 

шероховатости обоих интерфейсов равны и составляют 0.95 нм. 
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Наибольшее усиление поля в среде возникает при формировании в 

отдельной пленке многослойной структуры волноводного режима за счет 

когерентного усиления поля, отраженного от их границ.  

В работе [85] исследовались волноводные многослойные структуры 

типа неорганика/органика/неорганика такие, как: Si/DMPC(в гелиевой и 

жидкой фазе)/Ti; Si/Cr(71.5 нм)/PMMA(64.7 нм)/Cr(5 нм); 

GaAs/(DNA/PEI)(3 нм)/NiCr(7.1нм). Резонансные волноводные моды TE0, 

TE1, TE2, TE3, TE4 проявились в виде узких провалов на угловых 

зависимостях отражения (рис. 1.4.4) и острых пиков на угловых 

зависимостях выхода флуоресцентного излучения (Рис. 1.4.4) и дифракции в 

скользящей геометрии (Рис. 1.4.5а). Теоретическая аппроксимация была 

проведена с помощью программы IMD [86]. Наиболее хорошо волноводные 

свойства проявляются в случае Cr/PMMA/Cr структуры. Было показано, что 

усиление поля в волноводных структурах может существенно улучшить 

дифракционный сигнал в скользящей геометрии от ультратонких пленок и 

интенсивность выхода флуоресцентного излучения.  

 

 

Рис. 1.4.4. Угловая зависимость выхода флуоресцентного излучения для 

образца Cr/PMMA/Cr. 
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Рис. 1.4.5. Угловые зависимости отражения для четырех различных 

волноводных структур в области полного внешнего отражения: (a) и 

(b) Si/DMPC/Ti в гелиевой и жидкой фазе соответственно, (с) 

Cr/PMMA/Cr, (d) GaAs/(DNA/PEI)/NiCr. На рис.2 а представлена 

также экспериментальная зависимость дифрагированного 

отражения от угла скольжения. На рис.2 с представлена также 

интенсивность пучка в волноводе (умноженная на коэффициент 14) 

для структуры Cr/PMMA/Cr. Сплошная линия на рис.2а 

представляет теоретическую подгоночную кривую отражения, 

полученную с пакета IMD [86]. 

 

Теория, описывающая резонансное возбуждение волноводных мод в 

проводящем канале тонкоплёночного рентгеновского волновода с 

размытыми межслойными границами, была развита в работе [87]. Поведение 

коэффициента зеркального отражения от идеального тонкоплёночного РВ 

Si/Be/Si (с толщинами слоёв d1,d2,d3) было описано на основание выражений 

[88]: 
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R0=(p01+F1)/(1+ p01F1),                                   (I.4.1) 

Где 

F1=f1(p12+p23f2)/(1+p12p23f2).                                  (I.4.2) 

Здесь R0-амплитудный коэффициент отражения, pmn=(qm-qn)/(qm+qn) – 

френелевские коэффициенты отражения от резкой границы раздела двух сред 

с поляризуемостями χ
(m)

 и χ
(n)

; qm=k0(ϑ
2
+χ

(m)
); f1=exp(2iq1d1), f2=exp(2iq2d2).  

Получено выражение для определения углов скольжения ϑi, при которых 

происходит резонансное возбуждение волноводных мод: 

φ12+φ23+2Re(q2)d2=π(2i+1),                             (I.4.3) 

где i=0,1,…..; φ12 и φ23 – фазы коэффициентов отражения p12 и p23 

соответственно.  

 Согласно (I.4.1-1.4.3) углы ϑi увеличиваются с уменьшением d2 и с 

увеличением Re(-χ
(m)

). Глубина же провалов, соответствующих волновым 

модам, определяется Im(χ
(m)

). Было показано, что с увеличением размытия 

межслойных границ волноводные моды смещаются в сторону больших 

углов, а угловая ширина резонансных провалов увеличивается. 

 

§ 5. Методы восстановление компонент тензора восприимчивости. 

 

Магнитооптические константы вблизи краев поглощения 

рентгеновского излучения и напрямую связанные с ними дисперсионные 

поправки к атомному фактору рассеяния важно знать для проведения 

элементно- и пространственно-селективных исследования электронной и 

магнитной структуры атомов в мультислоях, кристаллах и сложных 

магнитных структурах методами XRMR (X-ray Resonant Magnetic 

Reflectometry) и DAFS (Diffraction Anomalous Fine Structure), для 

интерпретации волноводных и других эффектов, наблюдаемых вблизи краев 

поглощения (см., например, [89-94]). 
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Спектры поглощения вблизи краев поглощения измеряются, как 

правило, в относительных величинах. Для получения абсолютной величины 

мнимой части рентгеновской восприимчивости Im(χ(Eph)) эти спектры вдали 

от края поглощения («на хвостах») нормируют на табличные значения из [95] 

(см. Главу IV). Значения реальной части восприимчивости Re(χ(Eph)) можно 

получить с помощью Крамерс-Крониг преобразований мнимой части 

восприимчивости, как это сделано, например, в работах [96-97]. Для 

определения абсолютной величины магнитной добавки к восприимчивости 

Im(χmagn(Eph)) по измеренным спектрам магнитного кругового или 

линйейного дихроизма (XMCD) используют нормировочные множители, 

который были получены при определении Im(χ(Eph)), затем также применяют 

преобразование Крамерс-Кронига для получения Re( χmagn(Eph)) [98]. 

Проблемой данном подхода является то, что для Крамерс-Крониг 

преобразования необходимо знать Im(χ(Eph)) в широком диапазоне энергий, 

сужение диапазона в соответствии с экспериментально доступными данными 

приводит к существенным погрешностям в определении абсолютной 

величины Re(χ(Eph)). В работе [99] такой подход применялся для получения 

поправок на аномальную дисперсию f   и f   для K – края поглощения Ni, Cu, 

Ti (см. рис. 1.5.1).  

 

Рис 1.5.1. Поправки на аномальную дисперсию f   и f   для K – края 

поглощения Ti. 
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Важным методом для экспериментального определения Reχ является 

рентгеновская интерферометрия разработанная Бонзе и Хартом в 1965 [100]. 

Принцип работы этого метода показан на рис 1.5.2, а также подробно описан 

в [100-101]. 

 

Рис 1.5.2. Принцип работы рентгеновского интерферометра. 

Монохроматические рентгеновские лучи разделяются с помощью 

светоразделителя S. В световой пучок 1 помещается образец при 

прохождение через который свет испытывает фазовый сдвиг и уменьшение 

в контрасте. Зеркала M отражают световые пучки 1 и 2 так, чтобы они 

накладывались друг на друга в кристалле анализаторе A.  

 

С помощью интерферометрии удалось с высокой точностью определить 

Re(χ(Eph)) для K и L краёв поглощения многих элементов. Например, в работе 

[102] удалось определить Reχ для K-края Fe, Co, Ni, Zn, Se, а также L-края 

поглощения W и Au. Современные интерферометры позволяют определять 

оптические константы в диапазоне от 2 КэВ до 200 КэВ, хотя из-за сильного 

поглощения определять оптические константы для энергий ниже 5 КэВ 

значительно сложнее [103]. 

 Другим важным методом для определения Re(χ0), известным уже 

многие годы, является метод полного внешнего рентгеновского отражения с 

поверхности. Такая возможность была реализована уже в 1920
х
 годах [104]. В 
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случае идеального непоглощающего зеркала реальная часть рентгеновской 

восприимчивости определяется непосредственно из критического угла 

отражения рентгеновского излучения θc: 

- ,Re
2

c0                                               (I.5.1) 

Однако, в действительности рентгеновских поглощением и шероховатостью 

поверхности зеркала пренебрегать нельзя. Лишь в 90х годах были 

реализованы экспериментальные возможности и достигнута требуемое 

качество поверхности образца, чтобы определять оптические константы 

методом рефлектометрии [105]. Первое систематизированное определение 

методом рефлектометрии оптических констант для жёсткого рентгеновского 

диапазона было осуществлено в работе [106-107]. Источником 

систематических ошибок в данном методе служит сложность в точном 

определении критического угла отражения θc. 

Для мягкого рентгеновского излучения преломление и поглощение, 

включая магнитные поправки, (то есть   и   в показателе преломления 

 i1n ) могут быть определены фитированием угловых кривых 

рентгеноского отражения [108], а так же из сдвига брэгговских максимумов 

на кривых отражения от периодических мультислоев [106,109-114]. В работе 

[115] по сдвигу брэгговских максимумов были определены не только 

диагональные компоненты тензора восприимчивости, но и недиагональные 

магнитные добавки. Исследовалась эпитаксиальная сверхрешётка [Fe/V]n на 

подложке MgO (001). Измерялось отражение вблизи L2,3 края поглощения Fe 

(700 – 730 эВ) для падающего излучения правой и левой круговой 

поляризации. К образцу было приложено внешнее магнитное поле. Реальная 

и мнимая части показателя преломления определялись по сдвигу положения 

брэгговского пика (рис. 1.5.3) с помощью выражения [116]:  

,D/]sin)
d2

[(sin VV 


     
])1([

)(sin)(
D

V
2

2
V




        (I.5.2) 
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где   и   реальная и мнимая часть показателя преломления Fe. На рис. 1.5.3b 

приведено сравнение магнитной добавки к показателю преломления 

)()(  , полученной из эксперимента по положению брэгговского пика, с 

результатами работы [98], в которой   и   были получены Крамерс-

Кронинг преобразованием. 

 

Рис. 1.5.3. (a) Угловое положение брэгговского пика отражения от 

сверхрешётки [Fe/V]n как функции энергии фотонов падающего излучения. 

Сплошная и пунктирная линии соответствуют двум противоположным 

направлениям намагниченности в плоскости образца вдоль направления 

<100>. (b) сравнение )()(  , полученных из (а) Крамерс-Кронинг 

преобразованием )()(  . 

 

Интересная интерферометрическая схема недавно была предложена в 

работе [117], использующая схему резко асимметричной дифракции со 

скользящим углом выхода излучения. 
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Задача определения магнитных добавок к восприимчивости magn  

представляется наиболее важной. В работе [118] на станции ID12 ESRF 

(Европейский источник синхротронного излучения) измерены 

рефлектометрические кривые для правой и левой поляризации 

синхротронного излучения от пленки YFe2 для набора энергий вблизи L2,3 

края поглощения Y в условиях, внешнее поле намагничивало образец в 

плоскости пленки и в плоскости рассеяния (практически вдоль пучка 

синхротронного излучения).  

 

Рис. 1.5.4. Серия угловых кривых отражения (левая часть графиков) и их 

асимметрии по знаку круговой поляризации (правая часть графиков), 

измеренных для 19 энергий фотонов вблизи L3 края поглощения Y. Значения 

энергий указаны в середине графика. Кривые приведены со сдвигом по оси 

ординат. Символы –эксперимент, сплошные линии – подгонка. 
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Различия кривых отражения для левой и правой поляризации излучения R  

и R  практически не видны на графиках рис. 1.5.4, но кривые их асимметрии 

по знаку круговой поляризации )/()(   RRRR  существенно 

видоизменяются при малых вариациях энергии вблизи L2,3 края поглощения 

Y. Их анализ позволил восстановить оптические константы и магнитные 

добавки к восприимчивости, отвечающие за возникновение наведенного 

магнитного момента на атомах иттрия в соединении YFe2. 
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Рис. 1.5.5. .Энергетические зависимости магнитной добавки к 

восприимчивости вблизи краев поглощения L3 а) и L2 б) в соединении YFe2, 

полученные при подгонке рефлектометрических данных: каждый символ 

представляет результат подгонки кривой отражения и кривой ее 

асимметрии по знаку круговой поляризации для соответствующей энергии. 

Сплошные линии – зависимости, полученные из измеренных спектров 

поглощения и дихроизма, после соответствующей нормировки “хвостов” на 

табличные значения и их преобразования Крамерса–Кронига (для реальных 

частей). 
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§ 6. Теория магнитной рентгеновской рефлектометрии 

 

 Наиболее простое рассмотрение магнитных эффектов в 

рефлектометрии использовалось в ранних работах [65,90,119] для получения 

профилей (по глубине слоя) спиновой поляризации 5d электронных оболочек 

церия и лантана в многослойных структурах [Ce/Fe]n и [La/Fe]n. Задача 

решалась в кинематическом «скалярном» приближении с учетом малости 

углов скольжения и при намагниченности многослойной структуры в 

направлении пучка излучения. Ассиметрия отражения по знаку круговой 

поляризации описывалась выражением:  








 





2c23

iirr
3

c

F
2

2sinK
1Mcos

]MFMF[cos2
R ,                    (I.6.1) 

где 

ir iFF)E,q(F  ,                                            (I.6.2) 

ir iMM)E,q(M                                          (I.6.3) 

структурный фактор и магнитная добавка соответсвено, K  соотношение 

амплитуд σ и π компонент вектора электрического поля, 

)K1/(K2 2
c  степень круговой поляризации.  

 В общем случае поляризационные эффекты приводят к 

перемешиванию поляризации излучения при отражении и преломлении на 

границах слоев, поэтому для описания экспериментов по XRMR необходима 

общая теория рефлектрометии. Магнитное рассеяние, существенное вблизи 

краев поглощения магнитных атомов, вносит радикальное усложнение в 

теорию рефлектометрии, поскольку рентгеновская восприимчивость среды 

при наличии такого рассеяния становится в общем случае тензором. В оптике 

хорошо развита теория эллипсометрии, в которой выводятся 4х4-матрицы 

распространения для тангенциальных компонент поля, каждый элемент 

которой Δij является функций элементов оптической 6x6-матрицы [120-121]. 
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Универсальный алгоритм преобразования тангенциальных компонент 

электрического и магнитного поля излучения в тензорной формулировке 

предложен в работе [122]. Этот алгоритм основан на операторном методе 

Фёдорова [123-124], и в отличии от координатного метода [120-121] он 

позволяет получить решения в удобной для анализа компактной форме. Этот 

метод применен для случая рентгеновского отражения от магнитных 

мультислоев в работах М.А. Андреевой и А.Г. Смеховой [125-127]. Более 

подробно этот наиболее общий метод описывается в Главе II. Развитый в 

работе С.А. Степанова с соавторами [127] формализм собственных волн для 

решения этой задачи отличается большей громоздкостью и недостаточной 

общностью. В работе [125] изучалось, какими «магнитными» компонентами 

тензора рентгеновской восприимчивости определяется асимметрия спектров 

отражения для круговых или линейных поляризаций падающего излучения. 

Было показано также, что при отражении от периодических структур L3-

спектр, измеренный в брэгговском максимуме первого порядка, слабо 

зависит от намагниченности в интерфейсах, и характеризует в основном 

намагниченность (и, соответственно, магнитный момент) средней части 

магнитных слоев. Брэгговский максимум второго порядка более 

чувствителен к магнитным свойствам в межслойных интерфейсах. 

 В работе [126] при анализе спектров и угловых зависимостей 

отражения для энергии фотонов вблизи L2,3 - края поглощения Fe от 

структуры [Fe/Co]n была продемонстрирована возможность определения 

«магнитных» компонент тензора рентгеновской восприимчивости по 

спектральной зависимости положения брэгговского пика первого порядка.  

 Существенное усложнение теории рентгеновской рефлектометрии с 

учетом магнитных эффектов делает интерпретацию реальных 

экспериментальных данных чрезвычайно времязатратным процессом, что 

делает актуальным упрощение расчетов. Такие попытки были предприняты, 

например, в работах [129-132].  
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 В работе [129] 4х4-матрицы распространения с некоторыми 

упрощениями приведены к виду «суперматриц», известных в теории 

рефлектрометрии поляризованных нейтронов [132], для упрощения 

интегральных выражений. В работе [94] показано, что переход к 

собственным волнам круговой поляризации максимально упрощает счет в 

геометрии меридионального эффекта Керра при малых углах скольжения. 

В статье [131] была развита теория отражения рентгеновского 

излучения от многослойных структур по аналогии с теорией двухволновой 

динамической дифракции, когда вдали от критического угла полного 

внешнего отражения точными вычислениями эффектов преломления можно 

пренебречь. Тензор диэлектрической проницаемости для рассматриваемого 

случая полагался гармонической функцией с периодом, равным периоду 

структуры: qzcos10   и qzcos~~~
10  , где q – волновое число 

структуры, ~  – недиагональный элемент тензора диэлектрической 

проницаемости. В этой работе было получено выражение для диагональных 

и недиагональных элементов матрицы отражения для полярного, мериди и 

экваториального магнитооптического эффекта Керра в кинематическом 

приближении. Проведена оценка возможности измерения магнитооптических 

эффектов в многослойных структурах без использования синхротронного 

излучения.  

Интересный подход был применен в работе [133] для интерпретации 

кривых отражения вблизи M5 края поглощения Dy от пленки диспрозия с 

геликоидальным магнитным упорядочением, а именно, использовалась смесь 

динамического (для изотропной части рассеяния) и кинематического (для 

магнитной части рассеяния) приближения. Применимость такого упрощения 

для рассмотрения анизотропного рассеяния, когда поляризация излучения 

преобразуется при отражении и преломелнии, анализируется нами в главе II. 
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Подытоживая литературный обзор, мы можем заключить следующее. 

В настоящее время технические возможности метода рентгеновской 

рефлектометрии чрезвычайно обширны. Это и возможности 

высокоинтенсивного синхротронного излучения, позволяющего проводить 

измерения с потерей интенсивности отраженного сигнала на 7-8 порядков, 

это использование монохроматоров, определяющих высокое разрешение по 

длине волны излучения (по энергии фотонов) на рефлектометрических 

кривых, это возможость работать с практически любой поляризацией 

излучения для исследования разнообразных эффектов дихроизма, 

двупреломления и других поляризационных эффектов в отражении. 

Отметим, что самым существенным достижением рентгеновской оптики в 

последние годы стало безусловно развитие различных спектроскопических 

методов, предоставляющих элементно- и оболочечно селективную 

информацию об исследуемых структурах, в том числе о магнитных 

характеристиках объектов. Спектроскопия в сочетании с рефлектометрией 

или дифракцией дает не только элементно, но и пространственно 

селективную информацию о магнитной структуре и химических связях. Все 

известные эффекты в рентгеновской оптике зеркального отражения до 

последнего времени анализировались применительно к угловым 

зависимостям рефлектометрических кривых или выхода фотоэлектронов или 

флуоресцентного излучения. Спектральный анализ этих зависимостей, 

особенно с учетом анизотропии рассеяния, при скользящих углах падающего 

излучения, успешно реализуемый в последние годы вблизи краев 

поглощения, также содержит много проблемных моментов, требующих 

разработки и интерпретации, чему и посвящена данная диссертационная 

работа. 

Сформулируем цели и задачи, решению которых посвящена данная 

диссертационная работа. 

- Развитие теории рентгеновской рефлектометрии на случай отражения 

поляризованного рентгеновского излучения от многослойных структур с 
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учетом их анизотропии, возникающей вблизи краев поглощения, в 

кинематическом приближении. 

- Анализ пределов применимости кинематической теории отражения в 

анизотропном случае при разных упрощениях. 

- Анализ трансформаций резонансной «белой» линии в спектре 

полного выхода электронов вблизи края поглощения фосфора (TEY XANES 

– Total Electron Yield X-ray for Absorption Near Edge Spectroscopy), 

наблюдаемых при изменении угла падающего рентгеновского излучения. 

- Объяснение аномальных «пичков» на угловых кривых выхода 

флуоресценции, наблюдаемых для плёнки YFe2, при возбуждении 

излучением с энергией фотонов вбили края поглощения иттрия. 

- Развитие теории резко асимметричной дифракции в кинематическом 

и динамическом приближениях и объяснение сдвигов брэгговского пика в 

функции энергии фотонов, варьирующейся вблизи краев поглощения, при 

скользящих углах падения рентгеновского излучения. 
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Глава II. КИНЕМАТИЧЕСКИЙ ПРЕДЕЛ В ТЕОРИИ 

РЕФЛЕКТОМЕРИИ 

 

 Рентгеновская резонансная магнитная рефлектометрия предоставляет 

уникальную элементно- и пространственно-селективную информацию о 

магнитном упорядочении в многослойных пленках. Магнитное рассеяние, 

существенное вблизи краев поглощения магнитных атомов, вносит 

радикальное усложнение в теорию рефлектометрии, поскольку 

рентгеновская восприимчивость среды при наличии такого рассеяния 

становится в общем случае тензором. Правильная интерпретация 

экспериментальных данных является очень важной при таких исследованиях. 

В обзорной части работы были представлены различные подходы к 

вычислению коэффициентов отражения для произвольных слоистых 

анизотропных пленок: - формализм собственных волн и формализм 4х4-

матриц распространения. Поскольку счет с комплексными матрицами 

достаточно времязатратный, процедура подгонки экспериментальных 

спектров становится чрезвычайно долгой и даже безрезультатной для очень 

сложных многослойных структур, предполагающих введение большого 

числа подгоночных параметров – компонент тензора восприимчивости 

вместо одной скалярной величины в каждом слое.  

Попытки упрощения алгоритма расчета коэффициентов отражения 

присутствуют практически в каждой работе, посвященной обработке 

эксперимента. Но принимаемым приближениям не всегда можно доверять. 

Анализу применимости различных приближений посвящена, например, 

работа [130]. Магнитная анизотропия, изменяющаяся по глубине структуры, 

приводит к сложной поляризационной зависимости отражения, а 

анализируется, как правило, очень маленькая величина: асимметрия 

отражения по поляризации (см., например, [118]), - чрезвычайно 

чувствительная к погрешностям счета.  
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В данной главе будет развит формализм для расчета коэффициентов 

отражения от магнитоупорядоченных мультислоев в матричном 

кинематическом приближении, а также проведено сравнение результатов 

вычисления асимметрии отражения от различных магнитоупорядоченных 

многослойных структур по точной теории и в разных приближениях, 

используемых в некоторых экспериментальных работах, и в рамках 

развитого формализма. 

 

§ 1. Скалярный случай 

 

Как показано в работе [130], попытки так упростить 4х4 матрицу 

распространения, чтобы для вычисления интегральных матриц можно было 

использовать метод суперматриц [94], не всегда приводят к правильному 

результату, поскольку в этом подходе трудно заранее определить, какой 

элемент матрицы существенно влияет на результат. Для выведения 

правильной кинематической формулы в анизотропном случае, мы 

используем способ перехода от точных формул к кинематическому 

описанию, известный в изотропном случае [134-135]. Этот переход 

базируется на упрощении рекуррентных соотношений Паррата следующим 

образом. 

В тех случаях, когда задачу можно решать для одной известной 

поляризации излучения, для описания отражения с учетом магнитного 

рассеяния рентгеновского излучения можно применять хорошо известный 

алгоритм Паррата [61]: 

j2i
e1jj,Rj1,jr1

j2i
e1jj,Rj1,jr

j1,jR







 ,                              (II.1.1) 

вводя специфичную для данной поляризации магнитную добавку mΔχ  к 

восприимчивости среды в каждом слое. В (II.1.1) j1,jr   – амплитуда 
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френелевского отражения и Rj-1,j – коэффициент многократного отражения на 

границе между j-1 и j слоем, jdjκηΦ j  - фазовый сдвиг отражённой волны в 

слое j, толщина которого dj, ηj – проекция волнового вектора (в единицах 

 /2 ) на нормаль к поверхности q,  

j
χθ2sin

j
η  ,                                               (II.1.2) 

θ –угол скольжения падающего излучения, χj=χ0j+∆χmj – восприимчивость 

слоев. 

 Переход к кинематической теории в этом случае осуществляется 

достаточно просто [134-135]: во-первых, пренебрегают многократным 

отражением в каждом слое (то есть отбрасывают знаменатель в формуле 

Паррата) и, во-вторых, используют приближенное выражение для 

квадратного корня: 






sin2
sinsin

j
j

2
j ,                        (II.1.3) 

определяющего нормальные компоненты волновых векторов в слое ( - угол 

скольжения, j восприимчивость j-го слоя). Формула Френеля для 

однократного отражения при этом упрощается
1)

: 
















 2

j1j

j1j

j1j
j,1j

sin4

)(
r .                           (II.1.4) 

 В результате амплитудный коэффициент отражения от многослойной 

структуры R  может быть представлен как сумма градиентов восприимчивости 

на границах раздела с соответствующим фазовым сдвигом: 

)d
sin

Qz(iL

1j
j1j2

1j

1k
kk1j

e)(
sin4

1
R

 













 




.        (II.1.5)

 

                                                 
1
 При скользящих углах падения различием формул Френеля для  - и  - поляризаций 

пренебрегают. 
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В (II.1.5) 



 sin

4
sin2Q  - вектор рассеяния, c

 , 1jz   - глубина 

границы раздела j-1 и j слоев, kd -толщины слоев. Отметим что, как показывают 

непосредственные расчеты (см. далее), пренебрегать mkk0k    в 

показателе экспоненты, то есть поправками на преломление и поглощение в 

фазе складывающихся волн, нельзя, однако слабые магнитные добавки mk  в 

показателе экспоненты в некоторых случаях можно не учитывать. Это 

обстоятельство важно при рассмотрении анизотропного случая. 

 

§ 2. Матричные рекуррентные соотношения 

 

Для получения кинематического приближения для коэффициента 

отражения в случае произвольных анизотропных слоев будем также 

исходить из матричных рекуррентных соотношений, обобщающих известные 

соотношения Паррата с учетом преобразования поляризации излучения при 

отражении и распространении излучения.  

 

Рис. 2.2.1. 
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Если волна падает на границу (j - 1)-го  и j-го слоев, то с учетом 

многократного переотражения волн в каждом нижележащем слое можно 

выписать бесконечную матричную прогрессию (см. рис. 2.2.1):  

j1,j
t̂]

3
j

Ŵ
2

j
Ŵ

j
Ŵ[

1
)

j1,j
p̂(

j1,j
t̂

j1,j
p̂

j1,j
t̂

j
N̂ikd

e
1j

P̂
jN̂ikd

e
j1,j

p̂
j

N̂ikd
e

1j
P̂

jN̂ikd
e

j1,j
t̂

j1,j
t̂nN̂ikd

e
1j

P̂
jN̂ikd

e
j1,j

t̂
j1,j

p̂jP̂





















































 , 

(II.2.1) 

где 
j1,j

p̂


 и 
j1,j

t̂


 – поляризационные матрицы однократного 

отражения и пропускания на границе между слоями (j - 1) и (j), 
j1,j

p̂


  и 

j1,j
t̂


  – те же матрицы отражения и пропускания в обратную сторону, 

1j
P̂


 – матричный коэффициент отражения от нижней границы j-го слоя (то 

есть от (j + 1)-го слоя) с учетом многократных переотражений в 

нижележащих слоях, значки « » и «–» относятся к проходящим и 

отраженным волнам, тензоры 
jN̂  описывают изменение амплитуд и 

поляризации проходящих и отраженных волн в каждом слое, а 
j

Ŵ : 










j
N̂ikd

e
1j

P̂
jN̂ikd

e
j1,j

p̂
j

Ŵ .                     (II.2.2) 

Учитывая, что для матриц справедливо разложение ( ̂<1)  

  321
ˆˆˆ1)ˆ1( ,                       (II.2.3) 

получаем матричные рекуррентные соотношения в виде:  
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j1,j
τ̂1)

j
Ŵ1(

j
Ŵ

1
)

j1,j
p̂(

j1,j
τ̂

j1,j
p̂jP̂













 .          (II.2.4) 

Теперь необходимо получить явные выражения для 
j1,j

p̂


, 
j1,j

t̂


, 

j1,j
p̂


 , 

j1,j
t̂


  и 

jN̂ . Эти выражения, к счастью, были определения для 

тангенциальных компонент магнитного поля излучения в работах 

[122,136,137]. Поэтому общее выражение (II.2.4) мы будем вычислять для 

тангенциальных компонент магнитного поля, и все матрицы в (II.2.4) будут 

известными 2х2- матрицами. 

Следует отметить что расчет коэффициента отражения по 

рекуррентной формуле (II.2.4) с матрицами 2х2 существенно ускоряет счет 

по сравнению с алгоритмом 4х4 матриц распространения. Однако этот 

алгоритм требует вычислений последовательно для каждой границы 

структуры, начиная с подложки, и для периодических многослойных 

структур поигрывает по времени счета матричному алгоритму (II.2.1), в 

котором периодичность учитывается как возведение в степень N (где N – 

число повторений) интегральной 4х4-матрицы распространения в одном 

периоде, что делается очень быстро. 

Общие формулы для тензорных коэффициентов отражения и 

пропускания на каждой границе определяются в [122] через 2х2 - блоки 4х4-

матрицы распространения, которая записывается для тангенциальных 

компонент электрического и магнитного поля излучения, непрерывных на 

границе раздела слоев (ось z является нормалью к поверхности): 
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M̂,

(z)E

(z)E

(z)H

(z)H

)z(M̂
c

i

(z)E

(z)E

(z)H

(z)H

zd

d

x

y

y

x

x

y

y

x

,            (II.2.5) 

Блоки Â , B̂ , Ĉ , D̂  являются планарными тензорами, для которых 

имеют место следующие тензорные соотношения [136]: 
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где ̂  - тензор диэлектрической проницаемости слоя, символ « » - 

обозначает внешнее произведение векторов, 
~

 – тензор, взаимный к 

транспонированному тензору  , q – единичный вектор нормали к 

поверхности, вектор b представляет тангенциальную компоненту волнового 

вектора падающей волны в единицах c
  |b|= cos ,   - угол скольжения 

падающего излучения, a= ]bq[ , qq ˆq  – свертка тензора ̂  с векторами 

нормали q с обеих сторон, 
q  – тензор, дуальный вектору q: 
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В системе координат, представленной на рис. 2.2.2, векторы a, b и q 

запишутся как: 

 0,0,cosa ,   0,cos,0 b ,   1,0,0q .        (II.2.8) 

 

Рис. 2.2.2. 

 

Вектор однократного отражения находится как [137]: 
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  ,                                (II.2.9) 
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где 2х2-матрицы 
̂  представляют планарные тензоры поверхностного 

импеданса, которые дают связь между тангенциальными компонентами 

электрического и магнитного поля излучения 
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Общее выражение для ̂  через 2х2 блоки матрицы распространения 

дано в [122]: 

])ÎÂ()ÎÂ(ĈB̂[

]D̂B̂B̂ÂB̂)([

21

1
21










                  (II.2.10) 

где   21 и  собственные значения нормальных компонент волновых 

векторов (в единицах c
 ). Выражение для тензоров N̂  имеет вид [122]: 

γ̂B̂ÂN̂  .                                            (II.2.11) 

 Следуя процедуре перехода от динамического подхода к 

кинематическому пределу, то есть, пренебрегая многократным отражением и 

пренебрегая анизотропными добавками в матричных экспоненциалах, 

приводим (II.2.5) к выражению: 
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В тех случаях, когда пренебречь магнитными поправками на преломление и 

поглощение нельзя, то есть нельзя заменять матричные экспоненциалы в 

(II.2.5) простыми экспонентами, кинематическая формула становится более 

сложной: 
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(II.2.13). 
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Отметим еще раз, что выражения (II.2.12) и (II.2.13) записаны для 

тангенциальных компонент магнитного поля излучения, что делает их 

неоправданно усложненными. Для перехода к привычным   и  поляризациям 

мы попробуем упростить (II.2.12) и (II.2.13) сначала в конкретном случае. 

§ 3. Кинематическая формула для матричного коэффициента отражения в 

конкретном случае. 

 

 Упрощения типа (II.1.3- II.1.4) для кинематического случая можно 

делать для конкретного вида тензоров N̂,ˆ,ˆ  . Рассмотрим случай, когда 

намагниченность многослойной структуры ориентирована в плоскости 

поверхности (Рис. 2.3.1).  

 

Рис. 2.3.1. Случай, когда намагниченность слоев в плоскости поверхности. 

Ориентация вектора намагниченности определяется углом  .  

 

Тензор диэлектрической проницаемости в этом случае имеет вид [129,130]: 
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где m  - магнитная добавка к восприимчивости среды, отвечающая за 

круговой дихроизм (существенная вблизи краев поглощения), угол   

определяет азимут намагниченности (=0
о
, если вектор намагниченности m  

перпендикулярен плоскости рассеяния). Используя выражения (II.2.6) 

получим матрицу распространения в виде: 
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где  coscosia m ,  sincosib m , 0
22

0 sin  . В (II.3.2) и далее 

пренебрегаем членами ~ 2
m . Для нахождения собственных значений 

матрицы M̂  получаем биквадратное уравнение 
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η  ,                  (II.3.3) 

из которого следует: 

 sincosm
2
02,1 , 

 sincosm
2
02,1 .                            (II.3.4) 

Из выражения (II.3.10) найдём 
̂  для матрицы распространения 

(II.3.2): 

;
0)χb(1

0)χa(1
B̂Â
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учитывая также соотношение, следующее из (II.3.4): 
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 ,                           (II.3.6) 

приводим тензоры 
̂  к виду: 
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где 
2

)(~ 21


 
 . 

 Для тензоров нормальной рефракции из (II.2.11) получаем 
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Вычисляя матричный коэффициент отражения j,1jp̂  , допустим, что на 

границах раздела существует слой нулевой толщины с нулевой 

восприимчивостью, тогда из выражения (II.2.9) получим: 
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Тензор поверхностного импеданса для такого слоя определяется, как 
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Теперь, полученные выражения для тензоров нормальной рефракции и 

поверхностного импеданса, подставим в (II.3.8). Определим первое 

слагаемое: 
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(II.3.12) 

 Упростим (II.3.12) согласно (II.1.3), т.е. пренебрегая в знаменателе 

членами ~ 
0

  и ~ 
m

 : 
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Следует отметить, что подобную процедуру нельзя проделывать на ранних 

этапах вычисления. Так если пренебречь аналогичным образом в (II.3.7) 

членами ~ 
0

 , то мы потеряем в (II.3.13) член ~  2cos
0

. Используем 

приближения (II.1.2-II.1.3) окончательно получим: 
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 Аналогичным образом найдём второй слагаемое в (II.3.9): 
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 Переход от матричных коэффициентов отражения для тангенциальных 

компонент магнитного поля излучения к стандартным   и   поляризациям 

электрического поля излучения осуществляется достаточно просто. Определим 

единичные векторы  - и  -поляризации падающей и отраженной волн как  

)cos,sin,0(),cos,sin,0(

)0,0,1(),0,0,1(
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тогда в этих ортах: 
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И общее выражение для коэффициента отражения с известными r и n с 

индексами запишется как: 
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 Легко видеть, что матрицы отражения после перехода к   и   

поляризациям совпадают с матричным представлением амплитуды рассеяния, 

получаемой как свертка тензора восприимчивости среды с векторами 

поляризации падающего и рассеянного квантов.  

Рассмотрев частный вид тензора восприимчивости, можно обобщить 

результат для общего случая тензора восприимчивости. По аналогии с 

выражениями (II.3.17) достаточно очевидно записать общие выражения для 

матричных коэффициентов однократного отражения j,1jr̂   в ортах π  и σ  

поляризаций на границе раздела (j-1)/j слоев  
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sin4

1
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j
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                                 (II.3.19) 
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и соответствующие матричные показатели преломления для проходящей и 

рассеянной волны в каждом j-ом слое:  

,
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j
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2



                                         (II.3.20) 

где (индекс j мы далее опускаем): 
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§ 4. Анализ пределов применимости кинематической теории отражения 

в анизотропном случае при разных упрощениях. 

 

 Как уже отмечалось, попытки упрощения алгоритма расчета 

коэффициентов отражения присутствуют практически в каждой работе, 

посвященной обработке эксперимента. Так в работе [133] проведен 

эксперимент с пленками диспрозия, в которых при низких температурах 

устанавливается геликоидальное магнитное упорядочение, и амплитуда 

отраженной волны без учета магнитного рассеяния вычислялся точно по 

обычным формулам Паррата, а “магнитная добавка” к амплитуде отраженной 

волны вычислялась кинематически. Применение такого «смешанного 
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подхода» выглядит достаточно проблематично, и мы решили проверить его 

сравнением с точным и полным кинематическим расчетом. 

 Проверку применимости кинематического и «смешанного» 

приближения [133] мы провели сначала для случая «скалярной» 

восприимчивости слоев, то есть когда не происходит смешивание 

поляризации при отражении и преломлении на границах слоев.  

 Если намагниченность слоев лежит в плоскости рассеяния и в 

плоскости поверхности (L-MOKE геометрия), то при скользящих углах 

падения правую и левую круговую поляризацию падающего излучения 

можно считать собственными поляризациями задачи, и расчет можно 

проводит по формуле (II.1.5), полагая mkk0k    [118,130].  

 Результаты расчета в разных приближениях теории отражения и по 

точным формулам Паррата приведены на Рис. 2.3.1 для образца 

Nb(4 нм)/[Dy↑(5 нм)/Lu(3 нм)/Dy↓(5 нм)/Lu(3 нм)]150/Y(70 нм)/сапфир, 

характеризующегося антиферромагнитным межслойным упорядочением. 

«Магнитные» максимумы полуцелого порядка, отвечающие удвоению 

магнитного периода, практически не видны на кривых отражения R
+
 и R

-
, но 

хорошо проявляются (наиболее ярко для 1/2 и 5/2 максимумов) на графиках 

асимметрии отражения. Расчет проведен для энергии фотонов Eph=7790 эВ 

(  0.159 нм), которая соответствовала L3-краю поглощения диспрозия. 

Восприимчивости слоев Lu, Nb, Y и сапфира были взяты из таблиц [95,138], 

а для резонансного магнитного слоя Dy использовались данные из работы 

[134], измеренный спектр поглощения (XAS) номировался так, чтобы мнимая 

часть восприимчивости совпадала с табличными данными [95,138] для 

диспрозия вне области резонанса («на хвостах» спектра поглощения), а 

резонансная добавка к табличной реальной части [95,138] восприимчивости 

вычислялась с помощью преобразования Крамерса-Кронига. Нормировочные 

коэффициенты для мнимой части восприимчивости использовались и для 

соответствующей нормировки для приведения к абсолютным значениям и 
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экспериментального спектра дихроичной добавки к спектру поглощения 

(XMCD спектра) для вычисления )E(Im phm , а )E(Re phm  также 

вычислялась преобразованием Крамерса-Кронига. 
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Рис. 2.4.1 Рассчитанные коэффициенты отражения для излучения 

правой и левой круговой поляризации R
+
 и R

-
 (верхний график), а также 

асимметрии отражения по знаку круговой поляризации (R
+
-R

-
)/(R

+
+R

-
) 

(нижний график) от структуры с антиферромагнитным межслойным 

упорядочением. Тонкие вертикальные линии отмечают положение 

брэгговских максимумов разного порядка.  

 

 Расчет показал, что для углов, существенно превышающих 

критический угол полного внешнего отражения ( c3~  ), кинематическое 

приближение (II.1.5), как и следовало ожидать, дает приемлемый результат 

по сравнению с точным расчетом (по формулам Паррата или эквивалентно с 

помощью 2х2- матриц распространения) не только для кривых зеркального 

отражения, но и для очень маленькой величины кривых асимметрии 

отражения по знаку круговой поляризации. При этом в расчетах по формуле 

(II.1.5) мы не учитывали магнитные добавки mk  в показателях 

экспоненты. Из рис. 2.4.1 становится очевидным, что «смешанный» подход, 

использованный в работе [133], соответствует точному расчету только в той 
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области, где применимо полное кинематическое приближение. Таким 

образом, мы показали, что не имеет смысла рассматривать два вклада в 

отраженную волну в разных приближениях. 

 Далее мы провели расчеты для многослойной структуры 

Nb(4 нм)/[Dy(5 нм)/Lu(3 нм)]600Y(70 нм)/сапфир с геликоидальным 

магнитным упорядочением слоев Dy (рис. 2.4.2). В этом случае невозможно 

выбрать одинаковые для всех слоев собственные поляризации задачи, так что 

использование матричной теории отражения необходимо. Расчеты по 

формуле (II.2.12), (II.2.13), (II.3.15), (II.3.17) сравнивался с точным расчетом 

(II.3.4) и «смешанным» подходом [133]. Результаты представлены на 

рис. 2.4.3. Как и ожидалось, полное кинематическое приближение (II.2.13) 

полностью соответствует точному расчету (II.2.4) для углов, превышающих 

критический угол. (А также подтверждает правильность полученных 

кинематических формул!). Как и в скалярном случае «смешанный» подход 

соответствует точному расчету только в той области, где применимо полное 

кинематическое приближение. Важно отметить, что пренебрежение 

«магнитными добавками» в показателе преломления (формула (II.2.12)) не 

всегда оправдана. Кажущиеся небольшими расхождения расчетов 

асимметрии отражения по формуле (II.2.12) и (II.2.13), на самом деле могут 

иметь решающее значение для обработки спектров асимметрии отражения. 

Вставка на Рис. 2.4.3, демонстрирует, что форма спектра асимметрии 

отражения для брэгговского максимума третьего порядка, когда можно было 

бы ожидать допустимым использование упрощенной кинематической 

формулы, действительно существенно различается при расчетах по точной 

(II.2.12) и приближенной (II.2.13) формулах. 
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a) b)  

Рис. 2.4.2 Схема магнитного упорядочения: (a) в структуре 

[Dy(5 нм)/Lu(3 нм)]600, (b) в одном периоде данной структуры 

[Dy(5 нм)/Lu(3 нм)]6. 
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Рис. 2.4.3. Тот же расчет, что и на Рис.2.4.1, но для структуры с 

геликоидальным межслойным упорядочением, магнитный период в которой 

составляет 6 структурных периодов. На кривой асимметрии отражения 

хорошо проявляются «магнитные» сателлиты на расстоянии 

D12
6/B

  от структурных максимумов. 
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Таким образом, мы можем констатировать, что кинематическое приближение 

может существенно ускорить обработку результатов эксперимента 

(например, для нашей структуры с геликоидальным межслойным 

упорядочением время расчета кривых отражения и их асимметрии составило 

по точным формулам 6 мин. 28 сек. 96 мс., а по формулам (II.2.13), (II.3.15), 

(II.3.17) без потери существенной информации – 30 мс.), однако, в каждом 

случае необходим контрольный счет по точным формулам.  
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Основные результаты и выводы Главы II: 

 

 Развита матричная кинематическая теория отражения от 

многослойных магнитоупорядоченных структур, применимая для 

рентгеновского излучения с энергией фотонов вблизи краев поглощения, 

когда существенны магнитные добавки к амплитуде рассеяния. Рассмотрено 

два случая, когда «магнитной добавкой» в показателе экспоненты, 

отвечающей за преобразовние поляризации излучения при распространении 

в анизотропной среде, можно пренебречь (II.3.12) и когда пренебречь нельзя 

(II.3.13), и матричные экспоненциалы, описывающие преобразование 

поляризации, перемножаются последовательно и не допускают перестановки.  

Для случая, когда намагниченность многослойной структуры 

ориентирована в плоскости поверхности, был получен в явном виде тензор 

поверхностного импеданса (II.3.7), тензор нормальной рефракции (II.3.8) и 

матричный коэффициент отражения для тангенциальных компонент магнитного 

поля излучения на границе каждого слоя (II.3.15), а также матрицы перехода 

(II.3.17) от тангенциальных компонент к стандартным   и   поляризациям. 

 Проведены конкретные расчеты для случаев антиферромагнитного и 

геликоидального межслойного упорядочения. Расчёты показали, что для углов, 

существенно превышающих критический угол полного внешнего отражения 

( c3~  ), кинематическое приближение, как и следовало ожидать, дает 

адекватный результат по сравнению с точным расчетом. При этом скорость 

счёта увеличивается в некоторых случаях на несколько порядков. Показано 

также, что в отдельных случаях преобразование поляризации при 

распространении излучения в анизотропных слоях, существенно 

усложняющее расчеты даже в кинематическом приближении, является 

важным фактором, который необходимо учитывать при анализе асимметрии 

спектров отражения в дифакционных максимумах. 
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Глава III. ПРОБЛЕМЫ ИНТЕРПРЕТАЦИИ СПЕКТРОВ XANES, 

ИЗМЕРЕННЫХ С ПОМОЩЬЮ TEY ПРИ РАЗНЫХ УГЛАХ 

СКОЛЬЖЕНИЯ 

 

 Для мягкого рентгеновского излучения спектры поглощения XANES 

(X-ray Absorption Near Edge Spectroscopy) преимущественно измеряются с 

помощью полного выхода электронов (ПВЭ или Total Electron Yield в 

англоязычных изданиях). Преимущества ПВЭ метода в том, что он не 

требует специальной подготовки образца, которую требует метод измерения 

прямым поглощением. Эффективная длина проникновения при измерениях 

ПВЭ методом довольно мала (~1 - 5 нм), что обеспечивает чувствительность 

к поверхностным свойствам образца. 

 Обычно ПВЭ спектры поглощения имеют форму схожую с формой 

спектров прямого поглощения. Впервые это было продемонстрировано в 

[139]. Подобие протяженной тонкой структуры спектров поглощения или 

EXAFS (Extended X-ray absorption fine structure) измеренной прямым 

поглощением и выходом электронов исследовано в ряде работ [140-144]. 

Однако, в экспериментах, где варьировался угол падения рентгеновского 

излучения, были получены существенные искажения формы ПВЭ спектры 

поглощения [145-151]. Измерения ПВЭ спектров поглощения при различных 

углах падения важно для изучения анизотропных свойств поглощающих 

молекул, для увеличения освещаемой области, а иногда они вызваны 

условиями эксперимента. Оптимизация измерений протяженной тонкой 

структуры спектров поглощения за счёт выбора угла падения рентгеновского 

излучения была проведена в [152].  

 Известно, что оптические эффекты, такие как отражения от 

поверхности, в ультрамягких диапазонах энергий становятся значительными 

при достаточно больших углах скольжения. Влияние рентгеновского 

отражения на выход фотоэлектронов было обнаружено в ранних работах [79-
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80,153], однако лишь угловые зависимости флуоресцентного и электронного 

выхода были изучены [77,83,154-157]. Сам спектр отражения вблизи края 

поглощения изучался лишь в нескольких работах [158-171]. Теория спектров 

ПВЭ, полученных в условиях многократного отражения падающего 

излучения в многослойных структурах (другими словами влияния 

рентгеновских стоячих волн), развита в работах [146-147,151,172]. В работе 

[151] представлен общий теоретический подход для фотоэлектронной и 

флуоресцентной эмиссии в анизотропной среде. 

 В данной главе рассмотрено различие в интенсивности ПВЭ спектров 

вызванных различной природой резонансного и нерезонансного поглощения. 

Резонансная (белая) линия в спектре поглощения подразумевает резонансный 

переход электронов с какого-либо внутреннего уровня атомной оболочки на 

вакантное место вблизи энергетического уровня Ферми и не сопровождается 

испусканием фотоэлектрона [144]. Заполнение образовавшихся дырок 

приводит с определённой вероятностью к испусканию Оже-электронов, 

которые в свою очередь создают вторичные электроны, регистрируемые 

детектором. При нерезонансном поглощении падающего излучения 

доминирующую роль играет образование фотоэлектронов, генерируемыми 

всеми типами атомов в образце. Они могут иметь различные энергии и 

возбуждать различное количество вторичных электронов. Следовательно, 

эффективность регистрации Оже-электронов, созданных резонансным 

поглощением, и фотоэлектронов, созданным нерезонансным поглощением, в 

методе ПВЭ различается. Однако, их относительный вклад в интенсивность 

ПВЭ спектров поглощения не влияет на форму спектра при нормальном 

падении излучения, так как нерезонансные фотоэлектроны создают 

практически постоянный фон в узком энергетическом интервале, в котором 

измеряется спектр поглощения. Этот фон приобретет энергетическую 

зависимость и будет искажать форму спектра, если влияние эффектов 

отражения-преломления (или динамических дифракционных эффектов в 

монокристаллическом образце [143]) на поле излучения в среде будет 
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значительным. В этом случае следует учитывать относительный вклад в 

интенсивность ПВЭ спектров резонансного и нерезонансного поглощения.  

 В этой главе проведен анализ трансформаций резонансной «белой» 

линии в ПВЭ спектре поглощения и нерезонансного вклада в зависимости от 

оптических параметров образца и угла падающего рентгеновского излучения. 

Наш анализ проведён для экспериментально полученных ПВЭ спектров 

поглощения вблизи L2,3 края фосфора в твёрдом растворе GaxIn1-xP при 

различных углах скольжения. В результате получено объяснение весьма 

необычной формы этих спектров, вызванной не только оптическими 

параметрами образца, но и относительным вкладом резонансного и 

нерезонансного поглощение в их интенсивность. 

 

§ 1 Влияние оптических эффектов на форму спектров TEY XANES 

 

 Для вычисления спектров поглощения измеренных методом ПВЭ при 

скользящих углах падения монохроматического падающего рентгеновского 

излучения   будет использовать общее выражение: 





0

phph dz),E,z(A)z(T),E(Y ,                              (III.1.1) 

где A(z,
ph

E ,θ) количество электронов, созданных на глубине z после 

поглощения рентгеновского излучения, T(z) функция выхода, которая носит 

характер вероятности для регистрации электрона, выходящего с глубины z. 

Вопрос интерпретации функции T(z), включающий в себя: процессы 

многократного рассеяния электронов с потерей энергии, рождения 

вторичных электронов, их углового распределения, влияние ширины окна 

детектора, учет вероятности перехода электронов через потенциальный 

барьер на каждой границе раздела двух сред с включением эффектов 

преломления – был рассмотрен в работах [143-144,173-175]. В ультрамягком 

рентгеновском излучении энергия фотоэлектронов мала и глубина выхода 
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равняется нескольким нанометрам [173-175]; информация о поглощении 

фиксируется практически с самой поверхности. Мы аппроксимируем 

функцию выхода простой экспоненциальной зависимостью из работы [173]: 
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где   и   полярный и азимутальный углы выхода электронов, el  длинна 

свободного пробега электронов, z/5  эффективный коэффициент 

затухания, который мы будем подгонять при обработке данных. Следует 

добавить, что коэффициент C так же как и   может быть разным для 

электронов, генерируемых при резонансном и нерезонансном поглощении. 

При конкретных расчетах мы будем включать эту разницу в фактор i  (см 

(7)). 

Для определения A(z,
ph

E ,θ) мы исходим из закона сохранения 

энергии [176-177]:  
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div 




S ,                                        (III.1.3) 

где ]Re[)4/c( HES    - усреднённый по времени вектор Пойтинга (знак   

обозначает векторное произведение), ]ˆRe[)8/c(
2*

HEEW   - плотность 

электромагнитной энергии, и 

)ˆ(Q EE                                            (III.1.4) 

потери энергии в единичном объёме за единицу времени (индекс   

обозначает комплексное сопряжение). Для разделения поглощения и 

гиротропных эффектов тензор диэлектрической проницаемости ̂  разделяем 

на две части,  

2/)ˆˆ(ˆ
H ,     2/)ˆˆ)(i4/(ˆ

H ,             (III.1.5) 

где ̂  тензор проводимости, который определяет процессы поглощения. 

Индекс H обозначает эрмитово сопряжённую матрицу. В негиротропной 
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среде тензор ̂  соотвтствует мнимой части ̂ . В гиротропной среде мнимые 

компоненты тензора ̂  отвечают также и за поляризационные эффекты. 

Выделение части, отвечающей за поглощение, является в этом случае более 

сложной задачей, что и осуществляется в (III.1.5).  

 Для мягкого рентгеновского излучения потери энергии Q  в основном 

определяют фотопоглощение фотонов и, следовательно, количество 

электронов или флуоресцентных квантов созданных на глубине z в (III.1.1), 

)
ˆˆ

(~)ˆ(~A
H

EEEE



  ,                        (III.1.6) 

где 1ˆˆ   тензор восприимчивости. Если среда содержит разные сорта 

атомов, мы должны использовать в (III.1.6) сумму по разным атомам, 

характеризуемым составляющими q̂  и q̂ , которые определяются 

плотностью q  соответствующего атома. 

 Вектор E  в (III.1.6) обозначает полное электрическое поле, 

создаваемое излучением. Если мы используем выражение (III.1.6) не следует 

рассматривать отдельно волны, распространяющиеся в прямом и обратном 

направлении, и влияние их интерференции на генерацию фотоэлектронов в 

каждом слое, как было сделано в работе [145]. Свёртка тензора проводимости 

̂  с векторами электрического поля E  и 
E  описывает возможную 

анизотропию процессов поглощения квантов. Cущественным является не 

только абсолютное значение вектора Пойтинга, но также способность атомов 

реагировать на результирующую поляризацию электрического поля. 

Аналогичная проблема взаимодействия излучения с анизотропными средами, 

имеющие различные мультипольные переходы, были проанализированы в 

[178]. 

 Выражение (III.1.6) является наиболее общим выражением для 

генерации фотоэлектронов и флуоресцентных квантов, действующее для 

любых анизотропных и гиротропных сред. Другие подходы, основанные на 

собственных состояниях электромагнитных волн, включают рассмотрение 
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взаимодействия атомов с четырьмя собственными волнами и интерференцию 

их потоков (4+6 членов всего), что делает вычисления очень громоздкими. 

Добавим, что проблема вычисления собственных волн в анизотропной среде 

также достаточна сложна (см. [179]). 

 Если   является скалярной функцией (или поляризация излучения 

электрического поля E  является одной из собственных поляризаций) тогда 

член )Im(2ˆˆ
H   в (III.1.6) является скаляром и может быть вынесен из 

процедуры свёртки, тогда мы получим: 

2
ph

2
phphph ),E,z(E),z(~),E,z(E}/)]E,z({Im[~),E,z(A  , (III.1.7) 

где ),z(   коэффициент линейного поглощения. Соотношение (III.2.7) 

устанавливает, что количество фотоэлектронов или флуоресцентных квантов 

созданных на глубине z пропорционально квадрату модуля амплитуды 

полного электрического поля на той же глубине, 
2

),,z(E   (то есть 

пропорционален амплитуде стоячей волны) и коэффициенту линейного 

поглощения.  

Разделим поглощение на две составляющие:  

2
),E,z(E

))E,z(Im(

2
),E,z(E

))z(Im(

ph
phres

res

ph
0

nresph ),EA(z,















.                        (III.1.8) 

Первое слагаемое отвечаeт за общее нерезонансное фотопоглощение, 

описываемое Im )z(0 . Все типы атомов в образце будут участвовать в этом 

поглощении. Другой член (~Im )E,z( phres ) отвечает за поглощение, 

ассоциируемое с «белой» линией XANES спектра, измеряемой вблизи 

выбранного края поглощения исследуемого типа атома. Резонансное 

поглощение создаёт дырки во внутренней оболочке и не приводит к 

образованию фотоэлектронов, но заполнение дырок сопровождается 

выходом Оже-электронов с некоторой вероятностью. Два способа генерации 
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электронов могут иметь разную эффективность регистрации, поэтому мы 

ввели в (III.1.8) дополнительные факторы в res  и nres  (III.1.8). Позже мы 

покажем, что эти факторы весьма существенны. Существует много причин, 

почему эффективность регистрации res  и nres  может различаться. Во-

первых, количество возбуждаемых электронов для одного поглощённого 

кванта может различаться. Например, резонансное поглощение может 

сопровождаться не только испусканием Оже-электронов, но и когерентных и 

некогерентных флуоресцентных квантов. Во-вторых, фото- и Оже-электроны 

имеют разную начальную энергию и могут создавать различное количество 

вторичных электронов; они могут иметь различную глубину выхода; 

эффективность детектора электронов может зависеть от энергии и т.д. На 

ограниченном интервале энергий падающий фотонов в пределах 

измеряемого XANES спектра можно рассматривать res  и nres  как 

постоянные параметры, определяющие количество регистрируемых 

электронов на один поглощённый фотон. 

 Для угла  , много больше критического угла полного внешнего 

отражения, и для однороднородного образца ( )z( =const) получаем 

)sin/z)(exp(
2

E
2

),E,z(E ph0ph E  . На малых расстояниях от 

поверхности ( )( phE ) падающая волна не успевает существенно 

ослабнуть и трансформироваться как функция энегрии, так что можно 

положить )sin/zexp(
2

E
2

),E,z(E 00ph  , где  /)Im(2 00 . При 

этом получим, что нерезонансный член в (III.2.8) не зависит от phE . Он 

образует ~ /1  фон и в большинстве работ не учитывается при 

интерпретации ПВЭ спектров поглощения. Добавим однако, что если 

глубина выхода электронов гораздо больше, чем линейный коэффициент 

поглощения ( )( phE ), искажения формы ПВЭ спектров поглощения 
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могут наблюдаться даже при нормальном падении (как это экспериментально 

наблюдалось в [150]). 

 В общем случае, если возникает заметная отраженная волна 

зависимостью 
2

),E,z(E ph   от phE  пренебрегать нельзя даже вблизи 

поверхности. Упомянем, что подобные эффекты проявляются и для выхода 

конверсионных электронов в мёсбауеровской спектроскопии [180-182]. В 

[151] представлен способ расчёта 
2

),E,z(E ph   для случая анизотропного 

мультислойного образца. Здесь мы ограничимся простейшим случаем 

отражения от полубесконечного зеркала. В этом случае имеем 




/z),phE(Im42
phR0ph e),E(EE

2
),E,z(E ,       (III.1.9) 

где  

 ),E( 0

ph

ph
phR E

),E(sin

),E(sin
E




                        (III.1.10) 

является френелевской амплитудой отражения (для  -поляризованных 

волн), а нормальная компонента волнового вектора в среде (в единицах c/ ) 

),E( ph   определяется соотношением  

)E(sin),E( ph
2

ph  .                        (III.1.11) 

Хорошо известно, что оптические эффекты (отражение-преломление и 

многократное рассеяние в каждом слое) существенны для углов близких к 

критическому углу c , определяемому выражением ))E(Re(sin phc
2  . 

 Для случая полубесконечной среды, принимая во внимания 

упрощения для функции выхода (III.1.2), мы может численно 

проинтегрировать (III.1.1) и получить следующее выражение: 




 

),E(Im4

),E(EE
)

ph

2

phR0

phresres0nresph ))E(Im()Im((~),E(Y . (III.1.12) 
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 Отметим, что если   будет очень большим (то есть глубина выхода 

электронов много меньше глубины проникновения падающего излучения и 

будут регистрироваться электроны, образовавшиеся только вблизи 

поверхности), зависимостью знаменателя от энергии фотонов можно будет 

пренебречь. В этом случае энергетическая зависимость первого 

нерезонансного члена в (III.1.12) соответствует энергетической зависимости 

стоячей волны на поверхности. Вклад второго члена в (III.1.12)) будет 

зависеть и от интенсивности стоячей волны на поверхности, и от 

резонансной зависимости поглощения ( ))E(Im( phres ). Суммарная 

энергетическая зависимость ПВЭ будет зависеть от относительного вклада 

этих двух разных энергетических зависимостей. 

 С целью выявить наиболее существенные черты влияния оптических 

эффектов на спектры поглощения мы провели моделирование. Мы 

использовали простейшее выражение для )E( ph , описывая резонансную 

составляющую в виде зависимости Брейта-Вигнера 
ix

1




, что соответствует 

лоренцевской форме линии для резонансного поглощения, то есть 

представили )E( ph  в виде следующих двух членов: 

),
1x

(Imi)
1x

x
(Re

ix
)E(

20200ph













     (III.1.13) 

где x является отклонением от энергии резонанса R
phE  в единицах 

полуширины 2/  резонансной линии поглощения:  /)EE(2x R
phph . Для 

R
phE  = 130.9685 эВ (L3 край поглощения фосфора) мы использовали 

следующие параметры, 2/  = 2.0, 0Re  = -0.017, 0Im  = 0.023,  =0.046, 

которые по порядку величины соответствуют восприимчивости GaxIn1-xP для 

этой энергий фотонов. 
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Энергия фотонов (эВ)
 

Рис. 3.1.1. Энергетические зависимости отражения (верхние спектры), поля 

на поверхности образца 
2

),E,0z(E ph   (спектры посредине) и формы TEY 

NEXAFS (нормированные) для 5.0/ nresres   и разных скользящих углов   

(нижние спектры). Тонкие линии в нижних спектрах соответствуют 

резонансному (красный) и нерезонансному вкладу (голубой). Энергия точного 

резонанса R
phE  обозначена пунктирной линией.  

 

 Результаты представлены на рис. 3.1.1,3.1.2. Мы видим, что при 

относительно больших углах мы имеем практически лоренцевскую форму 

ПВЭ сигнала, но когда скользящий угол уменьшается, этот спектр 

приобретает дисперсионную форму и затем окончательно переворачивается: 

появляется провал вместо лоренцевского пика. Отметим, что практически 

для всех изучаемых углов положение пика (или провала) не соответствует 

точной энергии резонанса R
phE . Следующей важной особенностью является 

то, что асимметрия ПВЭ спектров поглощения практически для всех углов 

объясняется асимметрией нерезонансного фона. Отметим, что аналогичное 
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асимметричное искажение формы спектров, обусловленное фоновым 

сигналом от фотоэлектронов, наблюдалось в мессбауэровской спектроскопии 

конверсионных электронов в условиях зеркального отражения [183-186]. 

187? Сравнение рис. 3.1.1 и рис. 3.1.2 показывает, как оптические 

характеристики среды, такие как 0Re , влияют на форму ПВЭ спектров 

поглощения. Усиление преломления (то есть увеличение абсолютной 

величины 0Re ) приводит к трансформациям ПВЭ спектров поглощения 

при бóльших скользящих углах. И именно при достаточно больших 

значениях 0Re  мы может вновь получить форму пика при маленьких 

углах (< 4
 о

). Это может быть объяснено уменьшением амплитуды поля на 

поверхности (за счет противофазного сложения амплитуд падающее и 

отраженной волн при углах скольжения существенно меньших критического 

угла) так что резонансный фактор может снова превалировать над 

спектральным изменением амплитуды поля.  
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Рис. 3.1.2. Тоже что и на рис. 3.1.1 но для 0Re =-0.04. 
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 Более подробный анализ трансформации формы спектров представлен 

на Рис. 3.1.3 – 3.1.5. На рис. 3.1.3 показано, что изменение формы линии с 

уменьшением угла скольжения от максимума к минимума и опять к 

максимуму происходят только в случае преобладания нерезонасного вклада. 
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-75.00 -50.00 -25.00 0.000 25.00 50.00 75.00

 

Рис. 3.1.3. Вариации формы спектра (параметр A) при 037.0Re 0   как 

функция   и nresres /  . Более тëмные области (красные в pdf версии) 

соответствуют пику в резонансе, а более светлые (синие в pdf версии) 

провалу. Области, представляющие дисперсионную форму линии, имеют 

зелено-желтый цвет. 
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Рис. 3.1.4. Вариации формы спектра, характеризуемой параметром A (см. 

далее текст), как функция   и 0Re . Цвета соответствуют тем же 

характеристикам формы линии, что и на рис. 3.2.3. Величина 0  для нашей 

структуры GaxIn1-xP, определенная по таблицам NIST [179], использумая при 

моделировании (Рис. 3.2.1- 3.2.2) и полученная при подгоне 

экспериментальных спектров, отмечена соответствующими 

горизонтальными пунктирными линиями. 

 

Рис. 3.1.4 показывает влияние отношения нерезонансных и 

резонансных вкладов на форму спектра при =4
о
 . Только при res / nres <0.5 

резонансная линия проявляется опять как пик при малых скользящих углах. 
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Рис. 3.1.5. Вариации формы спектра (параметр A) при угле падения 

рентгеновского излучения =4
о
 как функция от nresres /   и 0Re . Цвета 

соответствуют тем же характеристикам формы линии, что и на 

рис. 3.1.3. 

 

Анализ бы проведён следующим образом. Для каждого рассчитанного 

спектра ПВЭ мы ввели количественную характеристику формы линии: вычли 

прямую линию фона между )эВ122E(Y ph   и эВ)138Y(Eph  , как это 

иллюстрируется рис. 3.1.6, затем нашли максимум YM и минимум YN 

результирующей функции и использовали для характеристики формы линии 

следующую функцию A: 

%100
YNYM

YNYM
A 




 ,                                   (III.1.14) 

которая варьируется между +100% (форма пика) и -100% (форма провала) , 

A=0 соответствует дисперсионной форме ПВЭ спектра поглощения. 
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Рис. 3.1.6. Иллюстрация определения параметра A (III.1.14), 

характеризующего форму линии. 

 

Таким образом, мы выявили, что наиболее интересные трансформации 

формы ПВЭ спектров поглощения (которые мы наблюдали в эксперименте) 

мы можем получить, когда спектры измеряются в области полного внешнего 

отражения 0 , то есть когда угол скольжения достаточно мал или 0  

достаточно велик, и когда нерезонансный вклад существенно больше, чем 

резонансный nres > res . Последнее обстоятельство, очевидно, проявляется, 

когда исследуемый образец содержит кроме резонансных атомов много 

других, то есть для многокомпонентных соединений (как это имеет место в 

нашем случае). 

 

§ 2 Интерпретация спектра TEY XANES для плёнки GaInP. 

 

 Нам были предоставлены (для интерпретации необычной формы этих 

спектров) ПВЭ спектры поглощения (Рис. 3.2.1), измеренные при разных 

углах падения рентгеновского излучения методом компенсационного тока 

для образца Ga0.5In0.5P/GaAs(100) вблизи L2,3 края поглощения фосфора. 

Эпитаксиальная Ga0.5In0.5P плёнка ~ толщиной 1 микрон была получена 

методом осаждения металлорганических соединений из газообразной фазы 

(MOCVD) в физико-техническом институте им. А.Ф. Иоффе (Санкт-

Петербург, Россия). Измерения проводились сотрудниками Воронежского 

гос. Университета (Домашевская Э.П., Терехов В.А., Середин П.В., 
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Кашкаров В.М.) на канале Mark V в центре синхротронных исследований в 

университете Висконсин-Мэдисон (the Synchrotron Radiation Center in 

University of Wisconsin-Madison Stoughton, USA). Структура исследуемого 

образца была подробно изучена в статье [188]. 
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Рис. 3.2.1. ПВЭ спектры поглощения, измеренные при разных углах 

скольжения падающего рентгеновского излучения методом 

компенсационного тока для образца Ga0.5In0.5P/GaAs(100) вблизи L2,3 края 

поглощения фосфора (символы), и результаты подгонки их формы 

(сплошные линии). Спектры смещены по вертикали. Для каждого спектра 

приведено экспериментальное значение соответствующего скользящего угла 

(эти значения не очень точны) и угла, полученного при подгонке кривых (в 

скобках). Результирующее соотношение резонансного и нерезонансного 

вкладов оказалось равным nresres /   = 0.5. Тонкие пунктирные линии 

представляют теоретические спектры для соотношения nresres /   = 1.0 с 

теми же оптическими параметрами, что и для толстых сплошных линий. 

Полученные при подгонке кривых оптические параметры изображены на 

рис. 3.2.2. 

 

 Экспериментальные спектры демонстрируют очень нетривиальные 

трансформации формы при малых скользящих углах падающего 

рентгеновского излучения. Каждая резонансная линия (резонансные энергии 

соответствующих компонент отмечены вертикальными пунктирными 



88 

 

линиями) имеет ассиметричные искажения при скользящих углах меньших 

чем ~ 15
о
, они проявляются как ассиметричные провалы при углах ~ 8

 о
 и 

снова в виде пиков при углах ~ 4
 о
. 

Теоретические ПВЭ спектры вычислялись для модели однородного 

полубесконечного зеркала по формулам (III.1.1, III.1.2, III.1.12), учитывая 

относительно большую (~1000 нм) толщину плёнки Ga0.5In0.5P. 

 Начальные (для последующего моделирования) значения 0Re  и 

0Im  для нашего образца (которые затем уточнялись в процессе подгонки) 

были получены следующим образом. Для восприимчивости 0  

использовалась общая формула: 

 






 ii

2

ii2
ff

k

4
.                         (III.2.1) 

Принимая во внимание то, что твёрдый раствор Ga0.5In0.5P имеет структуру 

типа сфалерита: 4 атома фосфора, 2 атома Ga и 2 атома In в кубической 

элементарной ячейке с параметров решётки a=5.6596 Å [188], мы получили 

значения объёмной плотности для Ga, In и P: Ga = In =0.0110325(Å
-3

) и 

0.0220649=p  (Å
-3

). Амплитуды атомного рассеяния f = r0*(f1+if2) 

(r0=2.81794
.
10

-5
Å классический радиус электрона) для Ga, In и P были взяты 

из таблиц NIST - National Institute of Standards and Technology [189]. 

Полученные по формуле (III.3.1) Re 0 (Eph)  и Im 0 (Eph) приведены на 

рис 3.2.2 пунктирными зелеными линями. Для проверки полученных 

зависимостей мы сравнили их с кривыми восприимчивости для GaP, 

имеющимися в таблицах Henke [95] (тонкие голубые линии). 

Экспериментальные ПВЭ спектры поглощения, измеренные при нормальном 

падении в области L2,3 краев поглощения фосфора, были нормированы вне 

области резонанса (на «хвостах») на полученную по таблицам NIST 

зависимость Im 0 (Eph) – точечная кривая на рис. 3.2.2. Разность этих двух 

кривых определяет,
 

))E(Im( phres . Для получения ))E(Re( phres  мы 
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использовали Крамерс-Кронинг преобразования ))E(Im( phres , и результат 

добавляли к «табличной зависимости» Re 0 (Eph) для получения общей 

зависимости Re (Eph) (чёрная пунктирная линия).  
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Рис. 3.2.2. Реальные и мнимые части GaP и Ga0.5In0.5P восприимчивостей 

взятые из разных источников [95,189] (см. пояснения в тексте) и 

полученные при подгонке экспериментальных данных (толстые красные 

линии).  

 

 Хорошо известно, что при малых энергиях рентгеновского излучения 

(<1 кэВ) табличные данные для Re 0  и Im 0 имеют большую погрешность. 

В процессе подгонки экспериментальных спектров, поскольку форма ПВЭ 

спектров поглощения в области полного внешнего отражения существенно 
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зависит от абсолютных значений восприимчивости исследуемой пленки, мы 

вводили сдвиг и растяжение (сжатие) для Re 0  и Im 0 , а также 

))E(Re( phres  и ))E(Im( phres : 

)))),E(Im(D)))E(Im())E((Im(D(i

))))E(Re(C)))E(Re())E((Re(C(

))))E(Im(B)))E(Im()(Im(B(i

))))E(Re(A)))E(Re()(Re(A()E(

min
phres2

min
phresphres1

min
phres2

min
phresphres1

min
ph02

min
ph001

min
ph02

min
ph001ph









 (III.2.2) 

где min
phE  минимальная энергия фотонов на нашем графике. С целью получить 

значения восприимчивости, позволившие воспроизвести экспериментальную 

форму спектров при всех углах скольжения, при которых производились 

измерения ПВЭ для нашей плёнки, мы варьировали эти параметры Ai, Bi, Ci, 

Di, i=1,2, а также соотношение резонансного и нерезонансного вклада в 

форму ПВЭ спектра поглощения nresres /   и эффективный коэффициент 

затухания для выходящих из образца электронов  , определяющий глубину 

тестирования пленки данным методом (всего 10 параметров). Учитывая 

большое число параметров, влияющих на форму спектров и достаточно 

громоздкий формализм вычисления ПВЭ спектров, мы для фитирования 

адаптировали известный алгоритм AMOEBA (см. ПРИЛОЖЕНИЕ), который 

показал существенно лучшую сходимость, по сравнению с методами 

последовательного спуска по каждому параметру или методу «сеточной» 

минимизации. Весь пакет программ, применимый для вычисления ПВЭ или 

флуоресцентных спектров поглощения в условиях зеркального отражения 

для случая любых мультислойных образцов, помещен в свободные доступ на 

сайте кафедры физики твердого тела физического факультета МГУ [190]. 

 Полученные Re )E( ph  и Im )E( ph  показаны на рис. 3.2.2 жирной 

красной линией. Мы получили значение параметра 5.0/  nresres . Это 

означает, что нерезонансный фон даёт бóльший вклад в форму ПВЭ спектра 

поглощения. Проведенные нами модельные расчеты, подтверждают, что 
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наблюдаемые трансформации формы спектров с углом скольжения 

невозможно получить при меньшем вкладе в ПВЭ нерезонансного фона. 

Полученный результат вполне объясняется относительно большим 

количеством нерезонансных атомов в твёрдом растворе Ga0.5In0.5P. Мы 

получили =0.1 Å
-1

, что примерно соответствует данным из работы [173] для 

электронов с энергией ~ 95 – 114 эВ в кремнии. Таким образом, полученная 

глубина тестирования ~ 3-5 нм сопоставима с глубиной проникновения 

падающего излучения при углах скольжения в области полного отражения, 

что объясняет то, что на самом деле при подгонке величина   не сильно 

влияет на результаты в нашем случае.  
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Основные результаты и выводы Главы III: 

 

 В главе III было продемонстрированно, как оптические эффекты 

искажают форму ПВЭ спектров поглощения, измеренных при разных 

скользящих углах падающего излучения. 

 Показано, что сигнал от нерезонансного фона играет важную роль в 

искажении ПВЭ спектра поглощения при малых углах скольжения 

падающего излучения. 

 Дана интерпретация необычной формы ПВЭ спектров поглощения, 

измеренных от плёнки Ga0.5In0.5P/GaAs(100) вблизи L2,3 края поглощения 

фосфора при разных скользящих углах падающего излучения. При 

интерпретации было уточнено абсолютное значение оптических констант , а 

также определено соотношение нерезонансного и резонансного вклада 

измеряемый сигнал ПВЭ. 

 Сделано заключение, что поскольку форма ПВЭ спектров 

поглощения, измеренных при разных углах скольжения, существенно 

зависит от оптических характеристик среды, эта форма в принципе может 

быть использована для определения абсолютных значений этих 

характеристик.  
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Глава IV. РЕЗКО АСИММЕТРИЧНАЯ ДИФРАКЦИЯ КАК 

МЕТОД ОПРЕДЕЛЕНИЯ МАГНИТООПТИЧЕСКИХ 

КОНСТАНТ ДЛЯ РЕНТГЕНОВСКОГО ИЗЛУЧЕНИЯ 

ВБЛИЗИ КРАЕВ ПОГЛОЩЕНИЯ 

 

 Для мягкого рентгеновского излучения преломление и поглощение, 

включая магнитные поправки, могут быть экспериментально определены из 

сдвига брэгговских максимумов на кривых отражения от периодических 

мультислоев (см. обзорную главу I). Для жёсткого рентгеновского излучения 

брэгговские максимумы возникают при дифракции на кристаллах, но 

влияние преломления на их сдвиг слишком мало, чтобы его можно было 

использовать для определения дисперсионных поправок к показателю 

преломления (то есть   и   в показателе преломления  i1n ) или, 

соответственно, атомному фактору рассеяния. Преломление для жесткого 

рентгеновского излучения существенно лишь вблизи критического угла 

полного внешнего отражения, а брэгговское отражение от кристаллической 

структуры в симметричной геометрии имеет место при углах скольжения, 

существенно больших критического. Поэтому именно рефлектометрия 

(зеркальное отражение при скользящих углах) наиболее успешно 

применяется для определения   и   (см., например, [110,118]), в том числе и 

для определения магнитных добавок к показателю преломления [118]. 

Однако, этот метод предъявляет высокие требования к поверхности 

исследуемых образцов и требует тщательного приготовления пленок, 

которое подразумевает включение буферных и защитных слоев. При этом 

интерпретация рефлектометрических кривых от многослойного объекта 

становится достаточно сложной и неоднозначной. Можно ожидать, что 

влияние преломления на сдвиг брэгговских максимумов от кристаллической 

структуры (и, соответственно, возможность определения дисперсионных 

поправок) возрастает в резко асимметричной схеме дифракции при 
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скользящих углах падения, что позволит использовать этот более простой 

метод по сравнению с рефлектометрией для определения магнитооптических 

констант. Такую возможность мы анализируем в данной главе, используя как 

стартовый момент обнаружение неожиданных эффектов в 

экспериментальных данных по рефлектометрии. 

 

§ 1. Интерпретация аномальных всплесков интенсивности на кривых 

выхода флуоресцентного излучения от плёнки YFe2 

 

 В недавно проведенном эксперименте на ESRF [118] по определению 

спектральных зависимостей магнитооптических констант вблизи L2,3 краев 

поглощения иттрия на образце 

Nb(4 нм)/YFe2(40 нм <110>)/Fe(1.5 нм)/Nb(50 нм)/саппфир  измерялись 

рефлектометрические кривые (зависимость отражения от угла скольжения) 

для набора энергий вблизи L2,3 краев поглощения Y. Аппаратура была 

настроена так, что одновременно с зеркально отраженным сигналом 

регистрировалось и флуоресцентное излучение от этого образца в функции 

угла скольжения (Рис. 4.1.1).  

      Выход 

флуоресценции
Зеркальное 

отражение
Синхростронное

 излучение

qq

YFe
2
 (40 nm)  <110>

Nb (4 nm)

Fe (~1 nm)

Nb/Fe

Nb (50 nm)

Сапфир Al
2
O

3

<11 -20>

 

Рис. 4.1.1. Схема эксперимента. 
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Флуоресцентный детектор располагался над поверхностью образца. Эти 

данные не входили в основную задачу: определения магнитных добавок к 

тензору восприимчивости по сдвигу осцилляций Кизиха на 

рефлектометрических кривых, - и не представляли на первый взгляд 

никакого интереса. Флуоресцентный детектор не имел разрешения по 

энергии, так что регистрировалось суммарное флуоресцентное излучение от 

всех атомов в исследуемом образце: Lα12 Y (1920,47 эВ), Lβ1 Y (1995,84 эВ), 

Kα1,2 Al (1486,27 эВ), Kβ1 Al (1557,45 эВ), Lα1,2 Fe (705 эВ), Lβ1 Fe (718,5 эВ), и 

со слабой эффективностью Kα1 O (524,9 эВ), - для энергии падающих 

фотонов в интервале 2071 – 2095 эВ. Для такого смешанного сигнала 

корректная обработка затруднительна, но в целом поведение 

флуоресцентных кривых вполне согласуется с предположением, что 

основной сигнал поступает из пленки YFe2 и подложки Al2O3 за 

исключением одной маленькой детали.  
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Рис. 4.1.2 (а,б). Экспериментальные зависимости выхода флуоресцентного 

излучения от образца 

Nb(4 нм)/YFe2(40 нм <110>)/Fe(1.5 нм)/Nb(50 нм)/сапфир в функции угла 

скольжения падающего излучения  , измеренные для набора энергий 

фотонов вблизи L3 края поглощения Y.  
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На всех флуоресцентных кривых (Рис. 4.1.2а-б) имеется пичок в области 

малых углов скольжения, который можно было бы и проигнорировать (как 

дефект измерительной аппаратуры), но его положение изменяется с энергией 

падающих фотонов вполне систематически и даже как-то (хотя и слабо) 

согласуется с резонансной зависимостью восприимчивости в исследуемой 

области (Рис. 4.1.3). Передо мной была поставлена задача объяснить 

появление таких аномалий на угловых зависимостях выхода 

флуоресцентного излучения. 

Попытки описать такую зависимость изменением критического угла 

полного внешнего отражения от какой-либо границы раздела, вблизи 

которого всегда возникает всплеск вторичного излучения, или 

формированием волноводного режима в пленке YFe2, обеспечивающего 

локальные (по углу и по пространству) усиления возбуждающего поля в 

образце, как это иллюстрируется Рисунком 4.1.4, рассчитанном для 

волноводной структуры многослойной пленки [A4], не были успешными. 

Параметры структуры были выбраны идеальными для формирования 

волноводных мод (увеличена оптическая плотность Nb, то есть Re Nb , и 

уменьшено поглощение в слое YFe2). Отметим, что пучности поля и 

соответствующие пики на кривых выхода флуоресценции возникают для 

углов, существенно больших критического угла полного отражения (что не 

соответствует нашим результатам), а идеальные параметры волноводной 

структуры не соответствовали полученным оптических характеристик 

образца [118]. 
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Рис. 4.1.3. Изменения угла скольжения m , при котором наблюдался пичок 

на кривых флуоресцентного выхода, в функции энергии падающих фотонов 

(верхний график, вертикальные линии обозначают некоторые резонансные 

особенности), экспериментальные зависимости поглощения и кругового 

дихроизма (XAS и XMCD) для нашего образца (средний график, тонкие 

вертикальные линии обозначают энергии падающих фотонов, для которых 

измерялись рефлектометрические и одновременно флуоресцентные кривые), 

зависимость реальной части восприимчивости, полученная при подгонке 

рефлектометрических кривых в работе [118] (нижний график). 
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Рис. 4.1.4. Пики на кривой выхода флуоресценции из волноводной структуры 

Nb/YFe2/Nb (верхний график, расчет). На нижней карте представлено 

двумерное распределение квадрата модуля амплитуды поля рентгеновской 

стоячей волны в этой модельной структуре. Наибольшая интенсивность 

поля соответствует наиболее темным (красным в цветном варианте) 

областям.  

 

Наиболее существенно, что смещение пичков с изменением энергии фотонов 

получалось совершенно с другим наклоном, чем в эксперименте. Близкая к 

линейной зависимость положения пичков от энергии падающих фотонов, 

интерпретируемая в простейшем приближении  nsind2 , дали для 

дифракционной толщины d 0.4 нм. Это обстоятельство привело к мысли, что 

кроме флуоресцентного излучения в детектор случайно попал сигнал 

дифракции на кристалле YFe2. Используя пакет PowderCell [192], нашли, что 

для наших очень больших длин волн (λ=0.591 – 0.598 нм) существует 

единственное дифракционное отражение (111) от структуры С15 (YFe2) с 
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параметром решетки d=0.4255 нм (рис 4.1.5).  
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Рис 4.1.5. Моделированные кривые брэгговского отражения от 

монокристаллического YFe2(С15) для разных энергий фотонов.  

 

Обнаруженный эффект простимулировал рассмотрение влияния 

преломления на положение дифракционного пика в условиях резко 

асимметричной дифракции в скользящей геометрии. 

 

§ 2. Теория резко асимметричной дифракции. Кинематическое 

приближение 

 

 В простейшем случае без учета преломления положение брэгговского 

максимума определяется законом Вульфа-Брэгга  

 n)sin(d2 ,                                   (IV.2.1) 

где   угол скольжения для падающего излучения,   - угол между 

поверхностью кристалла и атомно-кристаллическими плоскостями 
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(Рис. 4.2.1), d – межплоскостное расстояние, n – порядок отражения. При 

скользящих углах падения )sincos()sin(  , что дает линейную 

зависимость положения угла Брэгга от длины волны (или обратно 

пропорциональную от энергии фотона Eph). 

 

Рис. 4.2.1. Рассматриваемая геометрия резко-асимметричной дифракции. 

 

 В случае кинематической дифракции с учетом преломления волновой 

вектор в среде равен  



 sin,cos,0

2
1k , )

2
1(

2
1







k , где  

 2sinsin ,                                 (IV.2.2) 

- нормальная компонента волнового вектора в единицах с
2 


 , а 

f
2

i22 



                                    (IV.2.3) 

χ - восприимчивость среды,   - объемная плотность атомов, f  - атомный 

фактор рассеяния на нулевой угол,   и   - показатели преломления. В 

(IV.2.3) представлена известная связь между восприимчивостью, показателем 

преломления и атомным фактором рассеяния для рентгеновского излучения.  

 Для набега фазы при отражении от кристаллических плоскостей на 

одном периоде должно быть  

   i2expdkRei2exp h1  ,                         (IV.2.4) 

где h1k  - проекция (комплексного) волнового вектора преломленной волны 
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на нормаль к отражающим плоскостям (то есть на направление вектора 

обратной решетки  


 cos,sin,0
2

d
h ). Косинус угла между h  и 1k  

(или минус синус угла преломленной волны с отражающей кристаллической 

плоскостью) равен 

2/1

cos)Re(sinsincos
cos

hk

)(

1

1






hk
.                 (IV.2.5) 

Таким образом 

)cos)Re(sinsin(cos
2

h1kRe 



 ,               (IV.2.6) 

и мы получаем обобщение формулы Вульфа-Брэгга на случай резко 

асимметричной дифракции в виде: 

d2
)E(sinRecoscossin phm

2
m


 .      (IV.2.7) 

Это уравнение для определения угла скольжения )E( phm , при котором 

возникает брэгговское отражение, мы решаем точно методом Ньютона. 

Отметим, что в работах [98,110-114] квадратный корень в (IV.2.7) 

вычислялся приближенно (что справедливо только вдали от критического 

угла, но это не работает в нашем случае), поэтому считалось, что в 

кинематическом приближении мнимая часть )E( ph  не влияет на положение 

брэгговского максимума. Точное решение (IV.2.7) учитывает )E(Im ph , 

однако влияние поглощения в этом алгоритме все же невелико. 

 Мнимая часть фазового сдвига dkIm2 h1  искажает форму брэгговского 

пика, и если поглощение асимметрично относительно m , максимум 

сдвигается. В кинематическом приближении форму и, соответственно, 

точное положение брэгговского максимума дает функция Лауэ (как сумма 

бесконечной геометрической прогрессии для волн, рассеянных 

кристаллическими плоскостями [193]). В нашем случае мы представляем ее в 

виде:  
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2

dik2 h1e1

1
t~I




,                                  (IV.2.8) 

где t  – амплитуда преломленной волны, которая для случая границы между 

внешней средой и полубесконечным кристаллом определяется формулой 

Френеля 





sin

sin2
t . 

 

§ 3. Динамическая теория резко асимметричной дифракции в общем 

некомпланарном случае. 

 

 Динамическая теория резко асимметричной дифракции 

рассматривалась ранее в основном для решения задач управления пучками 

рентгеновского излучения, и были получены приближенные выражения для 

ширины, сдвига и расходимости дифрагированного пучка [194-196]. Эффект 

усиления влияния преломления на эти параметры был продемонстрирован и 

даже использовался для разделения близких дифракционных максимумов от 

пленки и подложки [197]. Для нашей задачи мы будем численно решать 

динамические уравнения точно и находить положение брэгговского пика 

)E( phm  как экстремум модуля в квадрате амплитуды дифрагированной 

волны. 

В динамической теории используя малость восприимчивости среды χ, 

можно записать материальные уравнения среды в виде: 

DEE )ˆ1(ˆ
1  

.                                             (IV.3.1) 

С учетом пространственной периодичности кристалла диэлектрическую 

восприимчивость )(r  представляют рядом Фурье  






h

c
i

he)(
rτ

r ,                                  (IV.3.2) 

(Здесь и далее мы будем использовать вектора обратной решетки τ  и 
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волновые вектора iκ  в единицах c//2  , то есть hτ



2

, ii 2
kκ


  

, 12 κκτ  ). Тогда, разлагая волны в среде по плоским волнам ~ )
c

i(exp i rκ


:  

....)
c

i(exp)
c

i(exp)( 2211 





 rκErκErE  

.....)
c

i(exp)
c

i(exp)( 2211 





 rκDrκDrD       (IV.3.3) 

из (IV.3.1) в двухволновом случае получаем, сгруппировав члены с 

одинаковой фазовой зависимостью: 

21211 ˆˆ DDDE 111   

12122222 ˆˆ DDDE  .                                      (IV.3.4) 

Уравнения Максвелла для плоских волн )ti
c

i(exp~ i 


rκ  имеют вид: 

iiiiiiiiii ][,][ EκEκHHκHκD


 ,           (IV.3.5) 

где 


iκ  – тензор, дуальный вектору iκ . Систему динамических уравнений в 

общем некомпланарном или анизотропном случае лучше выписать для 

векторов поля iH , которые поперечны волновым векторам в каждой плоской 

волне, согласно (IV.3.5). Из (IV.3.4), (IV.3.5) получаем   









]].[ˆ[]][ˆ[]][[

]],[ˆ[]][ˆ[]][[

11212222222222

2212111111111

HκκHκκHκκH

HκκHκκHκκH 1
        (IV.3.6) 

Учитывая соотношение 2
κκκκ 111

2

1    (символ   соответствует внешнему 

произведению двух векторов - диаде) и поперечность iH , для изотропной 

среды, когда элементы ij  являются скалярами, получаем 












;)()(

,)()(

112h20
2
22

2
20

2
2

221h10
2
11

2
10

2
1

HκκHκ-1Hκκ-1

HκκHκ-1Hκκ-1
                (IV.3.7) 

здесь мы учли, что с учетом малости преломления можно полагать 12
1 κ , 

12
2 κ . Из (IV.3.7): 
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1

0
2
2

12
h2 H

κ-1

κκ
H






.                            (IV.3.8) 

Подставляя (IV.3.8) в первое уравнение из системы (IV.3.7), получаем 

волновое уравнение: 

011221

0
2
2

hh
0

2
1 












 

Hκκκκ
)κ-(1

-)κ-(1 .         (IV.3.9) 

Из характеристического уравнения: 

  0det 1221hh0
2
20

2
1  

κκκκ-)κ-)(1κ-(1 .          (IV.3.10) 

мы можем определить собственные значения волновых векторов. 

Для нахождения детерминанта в (IV.4.10) воспользуется тензорным 

соотношением из [177]: 

)det()det( tt
23  .                            (IV.3.11) 

В нашем случае 
hh

h






))(( 00
2 sin2sin2

, 
 0hh0 κκκκ . 

Так как 0)det( 1221 
κκκκ  запишем выражение (IV.3.11) в виде: 

0)( 2  tt ,                                       (IV.3.12) 

где, t  - след матрицы  ,   - тензор взаимный к тензору  . Случай 0  

нас не интересует (распространение без взаимодействия). Преобразуем 

матрицу  : 

.
2

)
1

)
21

(
2

2)
21

(

2)
21

()
2112

)(
21

(
22

))
21

(
21

))(
21

(
12

(

1221

κκκκ(κκκ

κκκκκκκκκκ

κκκκκκκκ

κκκκ















             (IV.3.13) 

 Воспользовавшись соотношениями из [177] baabb)(a t  , 

ttt bab)a( BABA  , aat 3 , найдём след матрицы  : 

2
21

2
21

2
2

t
2

21t2121t1221t22t

)(1)(

)())(())(()(

κκκκκ

κκκκκκκκκκκκ



 
   (IV.3.14) 
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Поскольку тензор α в характеристическом уравнении присутствует в 

произведении с очень маленьким скалярным множителем hh , в этом 

тензоре мы можем с учетом малости преломления полагать 12
1 κ , 12

2 κ . 

Взаимные тензоры обладают следующими свойствами [177] aaa 
, 

abab  , aaa 
, таким образом: 

2
21

2
1

2
21

2
2

t11222211

t1221t2112t1221t

)()(

)))()()(((

)()))(()

κκκκκκ

κκκκκκκκ

κκκκκ(κκκκκκ(κ





 

            (IV.3.15) 

Учитывая преобразования (IV.3.14,15), запишем выражение (IV.3.12) как: 

 ))()(1())())(1(( 2
21

2
21

2
21

2
κκκκκκ 0.        (IV.3.16) 

В результате характеристическое уравнение разбивается на два 

0))(( hh0
2
20

2
1  -κ-1κ-1 ,                            (IV.3.17) 

0)())(( 2
21hh0

2
20

2
1  κκ-κ-1κ-1 ,              (IV.3.18) 

каждое из которых в общем случае является уравнением 4 степени 

относительно поправки на преломление  sin , определяемой как 

обычно вдоль нормали к поверхности q, для волнового вектора 1κ , так как 

22
0

2
1 sin21)(  qκκ ,                                     (IV.3.19) 

.sin21)()(

)(

2
h

2
0

2
0

2
1

2
2





τqκτ2qκ

τκκ
  (IV.3.20) 

где q)τ (sinsin h  - угол выхода дифрагированной волны, )0κ2τ(τ   

- отклонение от точного угла Брэгга. Если в (IV.3.20) пренебречь 
2  

(поскольку hsin  достаточно велик) можно с достаточной точностью 

ограничиться решением уравнения (IV.4.2) третьей степени по  , но это не 

слишком упрощает компьютерное решение задачи. 
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Анализ корней уравнений (IV.3.17,18), показывает, что в случае 

отражения от полубесконечного кристалла для преломленных волн мы 

можем оставить только по одному решению для каждого уравнения. Для 

нахождения собственных векторов поля излучения i
1

H , отвечающих каждому 

из двух уравнений (IV.3.17) и (IV.3.18) используем соотношение 

dH )(||i
1  ,                                              (IV.3.21) 

где d  произвольный вектор. Соотношение (IV.4.21) непосредственно следует 

из свойств взаимных тензоров 

 .                                            (IV.3.22) 

С учетом 0)det(   алгоритм (IV.3.21) автоматически приводит к 

выполнению условия (IV.3.9), то есть дает правильные выражения для 

собственных векторов i
1

H . Учитывая соотношения (IV.3.13,14), преобразуем 

взаимный тензор )(  следующим образом: 

.)()})()((

(())(1{(

)(}))(1{(

)()(

11
2

21
2

2121211221

22211222
2

21
2

11
2

211221
2

21
2

t
2

κκκκκκκ)κκκκ)κκκ

κ)κκκκκκκκκ

κκκκκκκκκκ

















     (IV.3.23) 

Согласно преобразованиям (IV.3.16) имеем два характеристических 

уравнения. В случае, когда 1 , принимая во внимание преобразование 

(IV.3.23), запишем (IV.3.21) следующим образом:  

),))(()()()((

))()(())()(()(

))(()())()(()((

))(()((

)(||

21212211

212122121211

121221
2

212211

11
2

212121122122

1

κ-κκκdκκκdκ

κκκκdκκκκκκκdκ

 κκκκdκκκκκκκdκ

dκκκκκ)κκκκκκκκκ

dH













        (IV.3.24) 

где ))()()(( 2211 dκκκdκ   скалярный множитель. В нашем случае 12
1 κ , 

таким образом ]][[))(
2112211

κκκκκκ(κ  , откуда следует, что 
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собственный вектор 
1

H , удовлетворяющий дисперсионному уравнению 

(IV.4.17), лежит в плоскости дифракционного отражения: 

]].[[|| 2111


κκκH                                                   (IV.3.25) 

Для векторов 
1E  имеем выражение, следующее из (IV.3.4, IV.3.5, IV.3.8): 

11

0
2)i(

2

22
hh0

22h1102h101

))1((

][])[1(ˆˆ1(

Hκ
κ-1

κκ

HκHκD)DE









        (IV.3.26) 

Если выполняется (IV.3.17) и учитывая (IV.3.25), для 
1E  получаем: 

]][[))1((|| 2111220

2

10
σ
1

  κκκκκ)κκ-(1E .    (IV.3.27) 

Так как  

][))((]][[

)(]][[

][))((]][[

)(]][[

21221122122

2211212

21212112111

2121211

κκκκκκ-κκκκκ-

κκκκκκκ-

κκκκκκκκκκκ

κκκκκκκ













,              (IV.3.28) 

получаем 

][])[2(][)()1((|| 2121

2

1210

2

10
σ
1

  κκκκκκκ)κ-1E ,   (IV.3.29) 

то есть векторы 
1

E  перпендикулярны плоскости рассеяния - это  -

поляризация излучения.  

В случае, когда 
2

21 )( κκ (см. (IV.3.18)): 

],]}[[)(){()(

}))(1(]][)[(]][)[{()(

}))(1())()((

))()({()(

))(1()())()(()(

))(()()()(||

21211221
2

21

2
2121122121

2
21

2
2112122

22111
2

21

2
21

2
2112122

2
21

2211
2

2111

κκκκdκdκκdκκκ

dκκκκκdκ-κκκdκκκ

dκκκκκκdκ

κκκκdκκκ

dκκκκκκκκdκκκ

κκκ-κκκdκdH

















(IV.3.30)   
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здесь мы пользовались следующими соотношениями: 

2
21

2
21

2
2

2
12121 )(1)(]][[ κκκκκκκκκκ  . Так как 

 2121 ][ κκdκκd   

преобразуем выражение в фигурных скобках из (IV.4.30) следующим 

образом: 

d.κκ-

dκκdκκκd-κκdκκκddκ

κκdκdκκdκκκdκdκκdκ







][

)()()())((

)()(][)()(

21

21212112211

211221211221











    (IV.3.31) 

Окончательно, запишем выражение (IV.3.30): 

][)][()(|| 2121
2

211 κκκκdκκH 
,                           (IV.3.32) 

где ))()()(( 2211 dκκκdκ   скалярный множитель. Таким образом, 

собственный вектор 
1

H , удовлетворяющий дисперсионному уравнению 

(IV.3.18), перпендикулярен плоскости рассеяния:  

].[|| 211


κκH                                     (IV.3.33) 

Из (IV.3.26), учитывая (IV.3.18), для 
1E  получаем: 

]][[]][)[1(

][)
)(

)1((||

2122110

211222
21
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2

1
01
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κ-1
E

.        (IV.3.34) 

(
)( 21

0

2

1


 


κκ

κ-1
), так как 

))()((][)(

][)())((]][[

)(]][[

12122121221

2121212122112

2121211

κκκκκκκκκκκ-

κκκκκκκκκκκκκ

κκκκκκκ










,        (IV.3.35) 

то есть вектор 
1

E  лежит в плоскости рассеяния (  поляризация излучения). 

 Граничная задача для нахождения амплитуд отраженных и 

дифрагированных волн в общем случае, с учетом того, что дифрагированные 
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волны в нашей геометрии выходят из кристалла под большим углом, так что 

зеркально отраженные волны для них можно не учитывать, имеет вид: 





















;

,

,

tttt

tttt

22D

11R0

11R0

HHH

EEEE

HHHH

                                (IV.3.36) 

(значок t  обозначает проекцию на плоскость поверхности, то есть переход к 

тангенциальным компонентам). В общем случае, когда плоскости 

зеркального и дифракционного отражения не совпадают, при любой 

поляризации падающего излучения возбуждаются в кристалле обе 

дифракционные моды. Учитывая, что для направлений векторов 
1H , 

1H , 
1E  

и 
1E  мы уже получили явные выражения, а в вакууме 0tE , RtE  связаны с 0tH , 

RtH  элементарно 
R,0t

R,0
R,0 ˆ][ HEq  , Hqq-HqH

2

it )(1   , где 
R,0  - 

тензор поверхностного импеданса (см. Главу II § 3), который в вакууме имеет 

простейший вид (см. (II.2.1,4)) 
























sin

1
0

0sin

sin

ÎR,0 aa 
, то два 

первых уравнения в системе (IV.4.36) дают 4 алгебраических уравнения для 

определения 4 неизвестных C , C  и двух компонент RtH :  





















]].[[C]]][[[C

]]][[)[1(C

,])[(1C]][)[1(C

21212

2110
R0

21211

κκqκκκq

κκκqHH

κκqqκκκqqHH

Rt0t

Rt0t





     (IV.3.37) 

 Учитывая динамические связи преломленных и дифрагированных 

волн (IV.3.8) для каждой из собственных волн в кристалле, при известных 

амплитудах собственных волн C , C  третье уравнение в системе (IV.3.36) 

определяет искомую амплитуду дифрагированной волны. 
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§ 4. Динамическая теория резко асимметричной дифракции в 

компланарном случае. 

 

В случае компланарной геометрии плоскости зеркального и 

дифракционного отражения совпадают, все волновые векторы и вектор 

обратной решетки лежат в этой плоскости, их векторное произведение (для 

разноименных) дает вектор перпендикулярный плоскости рассеяния, а 

тройное векторное произведение возвращает этот вектор в плоскость 

рассеяния. Таким образом, для  - поляризации падающей волны все векторы 

поля E  (IV.3.36) перпендикулярны плоскости рассеяния (IV.3.29) и уже 

являются тангенциальными (направлены по оси x), а соответствующие им 

векторы поля H (см.( IV.3.25)) лежат в плоскости рассеяния и для решения 

граничной задачи их надо спроектировать на ось y. Вводя единичные 

векторы ex , ey и учитывая, что и в вакууме ][ iii EκH   перепишем два первых 

уравнения системы (IV.3.36) в виде: 





















]])).[[]][)[(((C

])[(C)()(

]),[(C]])[[(C])[(])[(

2122110x

21xRx0x

21y211yRRy00y

κκκκκκ1-e

κκeEeEe

κκeκκκeEκeEκe



     (IV.4.1) 

Введем обозначения x00x E)( Ee , R0Rx E)( Ee , ])[(CE 21xx1
 κκe  и, 

учитывая, что 

x00x00y00y Esin)(sin)],([])[(  EeEκeEκe , 

R0RRy Esin])[( Eκe , 

0])[( 21y 
κκe , 0]])[[(,0]])[[( 212x211x  

κκκeκκκe ,       (IV.4.2) 

a 

x121x

211y211y

)E(sinC])[)((sinC

])[],([C]])[[(C









κκe

κκκeκκκe
.                    (IV.4.3) 

граничную задачу для  -поляризации в компланарной геометрии получаем 

для преломленной и отраженной волн (учитывая, что для дифракционного 
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отражения в рассматриваемой резко асимметричной схеме только один 

корень дисперсионного уравнения (IV.3.17) имеет смысл) в привычном (для 

френелевского отражения) виде: 















.E)(sin)EE(sin

,EEE

x1Rxx0

x1Rxx0
                      (IV.4.4)  

Амплитуда дифрагированной волны 2E  в кристалле связаны с амплитудой 

проходящей волны 1E  соотношением, следующим из скалярных 

динамических уравнений для  - поляризации Е-поля 
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                        (IV.4.5) 

то есть 


















 1

0

2

2

h
1

h

0

2

1
2 E

1

E
1

E

κ

κ
,              (IV.4.6) 

Для дифрагированной волны 2E  преломление не существенно, поскольку 

волновой вектор дифрагированной волны образует достаточно большой угол 

с поверхностью, так что можно положить DE =

2E  на поверхности. С учетом 

(IV.4.6) это полностью решает задачу вычисления амплитуды 

дифрагированной волны как функцию угла скольжения падающего 

излучения   и нахождения ее экстремума. 

 

§ 5. Моделирование спектральной зависимости положения максимума 

дифракционного отражения в условия резко ассиметричной дифракции 

 

Численное моделирование мы провели для плёнки YFe2 вблизи L3 края 

поглощения Y (Eph=2071 - 2095 эВ , λ=0.5986 – 0.5918 нм). Для отражения от 

кристаллических плоскостей (111) с межплоскостным расстоянием 

d=0.4255 нм для рассматриваемого интервала длин волн идеальный угол 
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Брэгга составляет 44.71
o
 – 44.06

o
. Для того, чтобы дифракция возникала при 

скользящем угле падения, мы выбрали угол ψ=43.9
о
. Спектральные 

зависимости реальной и мнимой части восприимчивости )E( ph0  мы взяли 

из работы [118].  

Фурье компоненты )E( phh,h  вычислялись для структуры С15 

(Fd3mOh
7
) с использованием [198]. Это кубическая структура с параметром 

ячейки 0.737 нм. Объем элементарной ячейки   = 0.4003 нм
3
. Элементарная 

ячейка включает 8 атомов иттрия в положении 8a и 16 атомов железа в 

положении 16d рис 4.5.1. 

 

Рис 4.5.1. Изображение элементарной ячейки исследуемой структуры YFe2 

(C15) полученное с помощью [192]. Атомы Y изображены светло-голубым 

цветом (большие кружки), атомы Fe коричневым (маленькие кружки). 

 

Учитывая, что объемная плотность атомов  /nAA
 где An  - количество 

атомов сорта A в элементарной ячейке вычисление hh  ,  проведём по 

формуле:  

)e
)Е,(f

e
)Е,(f

(r
16

1j

)jlzjkyjhx(i2ph
Fe

8

1j

)jlzjkyjhx(i2ph
Y

0

2

h 




















 (IV.5.1

) 

Структурный фактор для атомов иттрия получаем из выражения 




8

1j

)jlzjkyjhx(i2
e : 
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Координаты атома в кристаллической 

решётке 

x, y, z 

)(2 jjj lzkyhxi
e


 

0 0 0 1 

0 0.5 0.5 1 

0.5 0.5 0 1 

0.5 0 0.5 1 

0.75 0.25 0.75 -i*1 

0.25 0.25 0.25 -i*1 

0.25 0.75 0.75 -i*1 

0.75 0.75 0.25 -i*1 

  =4-i*4 

Структурный фактор для атомов железа 


16

1j

)jlzjkyjhx(i2
e : 

Координаты атома в кристаллической 

решётке 

x, y, z 

)(2 jjj lzkyhxi
e


 

0.625 0.625 0.625 22 -i* 22  

0.3750.875  0.125 - 22 +i* 22  

0.875 0.125 0.375 - 22 +i* 22  

0.125 0.375 0.875 - 22 +i* 22  

0.875 0.375 0.125 - 22 +i* 22  

0.375 0.125 0.875 - 22 +i* 22  

0.125 0.875 0.375 - 22 +i* 22  

0.625 0.125 0.125 22 -i* 22  

0.375 0.375 0.625 - 22 +i* 22  

0.875 0.625 0.875 - 22 +i* 22  

0.875 0.875 0.625 - 22 +i* 22  
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0.375 0.625 0.375 - 22 +i* 22  

0.125 0.625 0.125 22 -i* 22  

0.625 0.375 0.375 - 22 +i* 22  

0.625 0.875 0.875 - 22 +i* 22  

0.125 0.125 0.625 22 -i* 22  

  =-5.65685+i*5.65685 

 

Вблизи края поглощения атомарный фактор рассеяния:  

fifff 0  ,                                              (IV.5.2) 

где f   и f   - поправки на аномальную дисперсию. Атомный фактор 

рассеяния f0 определяется в единицах амплитуды рассеяния одним 

электроном. Если бы электроны атома были сосредоточены в одной точке, то 

f0 было бы равно атомному номеру атома Z. Однако размеры атома 

соизмеримы с длиной волны рентгеновских лучей, поэтому между волнами, 

рассеянными отдельными электронами, возникает разность фаз. Эта разность 

фаз равна нулю лишь при 2θ=0. Поэтому значение f0 уменьшается с ростом 

угла θ, а при θ→0 стремится к Z [193]. Подробнее этот вопрос разобран в 

статье [199]. Согласно [200] структурный фактор атома определяется 

формулой  

rd)iexp()(pf 3
0 qrr ,                                        (IV.5.3) 

где q=2κsin(θ),  

p(r)= )r()r()r(p j

z

1j
j

z

1j
j 







                                 (IV.5.4) 

суммарная электронная плотность, )r(j -волновая функция j-го электрона. В 

работе [201] были рассчитаны значения f0 с использованием волновых 

функций, полученных методом Хатри-Фока. Приведём рассчитанную в этой 

статье зависимость f0( ) для атомов Y и Fe при энергии рассеиваемого 

излучения Eph=2082.58 эВ (длина волны =0.5953 нм) - Рис.4.3.2.  
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В расчетах брэгговского отражения (111) в резко асимметричной 

геометрии по динамической теории мы будем использовать коэффициент 

уменьшения энергетических зависимостей амплитуд рассеяния (приведенных 

на рис. 4.5.2 из работы [194]) для рассеяния на угол 2  соответственно этому 

графику. Атомарный фактор рассеяния на нулевой угол для иттрия и железа 

мы брали из работы [118]. Для вклада в восприимчивость от атомов иттрия 

получаем уменьшающий коэффициент 0.884, и для вклада от атомов железа - 

0.886. Для нашей задачи, хотя вблизи краев поглощения этот подход является 

достаточно грубым приближением, такая оценка Фурье компонент 

восприимчивости 
hh  ,  достаточна. Более корректно использовать расчеты 

атомных факторов рассеяния вблизи краев поглощения из первых 

принципов, например, по программе FDMNES.  
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Рис.4.5.2 Зависимость f0( ) для атомов Y и Fe для излучения с длиной волны 

=0.595 нм. Данные из работы [194]. Для отражения (111) угол Брэгга 

отмечен пунктиром. 

 

 Уравнение (IV.3.17) решалось с помощью программного пакета 

Wolfram Mathematica, который дал аналитическое решение уравнения 4-ой 
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степени (слишком громоздкое, чтобы его здесь привести), и далее численный 

результат по вводимым параметрам. Результат для энергии Eph=2082 эВ 

приведен на Рис. 4.5.2.  
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Рис. 4.5.2. Корни уравнения (IV.4.17) для энергии фотонов Eph=2082 эВ. 

 

Наглядно показано, что только один корень (1)ˆ
1k  в нашей геометрии имеет 

смысл. Волновой вектор (2)ˆ
1k  имеет небольшую отрицательную мнимую 

часть при положительной реальной части нормальной составляющей и не 

имеет физического смысла; для (3)ˆ
1k  волна направлена из среды, эта волна 

возбуждается в пленке при наличии нижней границы, (4)ˆ
1k  имеет слишком 

большую реальную часть, соответствующая дифрагированная волна согласно 

(IV.4.5) пренебрежимо мала. Отметим, что 
)1(

  очень мало отличается от 

 2sin , что может быть обусловлено относительно малой величиной 

)E( phhh  для нашей структуры. 

 Для сравнения кинематики и динамики мы рассчитали форму 

дифракционного максимума 2
h )(E   по формуле (IV.2.8) и по динамической 

теории - (Рис. 4.5.3). Расчеты по нашим формулам сравнивались с расчетами 
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по теории, изложенной в [194], результаты совпали.  
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Рис. 4.5.3. Кривые дифракционного отражения (111) (в функции угла 

скольжения  ) от кристалла YFe2 для Eph =2082 eV, рассчитанные по 

формуле (IV.3.8) и по динамической теории (IV.3.17)-(IV.4.5) в условиях резко 

асимметричной дифракции для  43.9
о
. 

 

Видно, что форма дифракционного максимума в кинематическом и 

динамическом приближении несколько различается, но положение 

брэгговского максимума m  в обеих приближениях почти совпадает. В 

нашей задаче интересно именно положение брэгговского максимума m  в 

функции энергии фотонов Eph, представленное на Рис. 4.5.4-4.5.5.  
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Рис. 4.5.4. Кривые дифракционного отражения от кристалла YFe2 для 

нескольких энергий фотонов вблизи L3 края поглощения Y. Расчет по 

динамической теории. Вертикальные черточки отмечают положение 

максимума, которое представлено на Рис. 4.5.4 в функции энергии фотонов. 
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Рис. 4.5.4. Расчет изменения угла скольжения m , при котором должен 

наблюдаться максимум брэгговского пика от идеального кристалла YFe2, в 

функции энергии фотонов вблизи L3 края поглощения Y: по обычному закону 

Вульфа-Брэгга (IV.2.1) (тонкая черная линия), по обобщенной формуле 

(IV.2.5) (пунктирная красная линия), с использованием функции Лауэ (IV.2.8) 

(зеленая жирная линия) и по динамической теории (штрих-пунктирная синяя 

линия). Точками представлены экспериментальные значения положения 

пичков для образца 

Nb(4 нм)/YFe2(40 нм <110>)/Fe(1.5 нм)/Nb(50 нм)/саппфир. Для сравнения на 

этом же рисунке приведены зависимости )
0

Re( , )
0

Im(  (правая шкала). 

 

 Расчетные зависимости угла скольжения m , при котором должен 

наблюдаться максимум брэгговского пика от идеального кристалла YFe2, в 

разных приближениях теории дифракции, хотя и не совпадают, но все 

демонстрируют яркую зависимость от преломления. Интервал отклонения θм 

от линейной зависимости в области резонанса ~ 0.5 град., что является 

вполне измеряемой величиной. Характер изменения )E( phm  хорошо 

коррелирует с поведением Reχ(Eph). Теоретические расчеты демонстрируют, 

что подобная зависимость реально может быть использована для 

восстановления оптических констант.  
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Обнаруженные в эксперименте слабые по сравнению с теорией 

проявления эффекта преломления на поведение )E( phm  объясняется тем, 

что эксперимент не предполагал исследование дифракционных эффектов от 

имеющегося образца. Наблюдаемая слабая зависимость положения пичков от 

резонансного преломления была случайным артефактом. Образец (см. Рис. 

4.1.1) не был монокристаллическим вблизи поверхности. Пленка YFe2 была 

закрыта слоем Nb, и при скользящих углах сигнал мог быть получен только 

из интерфейса Nb/YFe2. Верхний слой Nb по свидетельству технологов имел 

мелкокристаллическую структуру, при этом интерфейс Nb/YFe2 также мог 

быть достаточно разупорядочен. Это объясняет также и то, что ориентация 

самой пленки YFe2 соответствовала <011>, при этом теоретически плоскости 

(111) должны были иметь угол с поверхностью ~ 35.3
o
, но в этом случае при 

скользящих углах мы бы не имели брэггговского отражения для 

межплоскостного расстояния d=0.4255 нм. Так что случайно 

зафиксированные брэгговские отражения могут быть объяснены как 

искажениями элементарной ячейки YFe2 при внедрении атомов Nb, так и 

поликристаллизацией структуры YFe2 в интерфейсной области. 

Восприимчивость в интерфейсной области также должна иметь ослабленную 

резонансную зависимость. Для такой несовершенной структуры нельзя было 

ожидать существенной резонансной зависимости положения брэгговских 

пиков от энергии фотонов, следующей из теории.  

 Наибольший интерес в современных синхротронных исследованиях 

представляют магнитные эффекты в рассеянии, наблюдаемые вблизи краев 

поглощения. С учетом магнитного рассеяния рентгеновского излучения 

восприимчивости среды становится тензором, при этом определение 

недиагональных компонент этого тензора, отвечающих за магнитные 

эффекты в рассеянии наиболее важно. Теория отражения и дифракции в 

общем случае существенно усложняется, но в некоторых случаях, например, 

при скользящем падении и ориентации намагниченности в плоскости 
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рассеяния (L-MOKE геометрия), для волн круговой поляризации оказывается 

возможным использовать «скалярную» теорию отражения [130]. При этом в 

расчетах следует использовать восприимчивость с «магнитными добавками» 

magn , где знаки   соответствуют правой и левой круговой 

поляризации падающего излучения.  
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Рис. 4.5.6. Разница положения брэгговского пика для правой и левой круговой 

поляризации падающего излучения, рассчитанная для монокристалла YFe2 

вблизи L3 края поглощения Y. Для сравнения на этом же графике приведены 

спектральные зависимости )E( phmagn  из работы [118] (правая шкала). 

 

 Влияние «магнитного» преломления на положение дифракционных 

максимумов рассчитано для значений )E( phmagn  из работы [118]. 

Полученная зависимость разницы в положении брэгговского пика для двух 

круговых поляризаций )]E()E([ phmphm
   воспроизводит в общих чертах 

(обращенную) форму реальной части )E( phmagn  (Рис. 4.5.6). Результат, 

представленный на Рис. 4.5.6, демонстрирует, что зависимость 

)]E()E([ phmphm
   вполне наблюдаема даже для таких небольших значений 

наведенных магнитных моментов, как это имеет место на атомах Y в 

структуре YFe2.  
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Основные результаты Главы IV: 

 Дано объяснение аномальных всплесков интенсивности на 

экспериментальных кривых выхода флуоресцентного излечения от образца 

Nb(4 нм)/YFe2(40 нм <110>)/Fe(1.5 нм)/Nb(50 нм)/сапфир, измеренных для 

набора энергий вблизи L3 края поглощения Y. Наблюдаемые пики оказались 

дифракционными максимумами отражения падающего излучения с длиной 

волны λ=0.591 – 0.598 нм от кристаллической структуры YFe2. 

 Рассмотрено влияние эффектов преломления на положение 

дифракционного максимума в резко-асимметричной схеме дифракции в 

рамках кинематической теории. 

 Развита ковариантная динамическая теория резко асимметричной в 

общем случае некомпланарной дифракции для идеального полубесконечного 

кристалла.  

Проведен расчет влияние эффектов преломления на положение 

дифракционного максимума отражения от идеального кристалла YFe2 в 

рамках динамической теории дифракции для компланарной резко-

асимметричной схемы.  

 Проведенные расчеты по кинематической и динамической теории 

продемонстрировали, что эффект преломления на положение 

дифракционного максимума в условиях резко асимметричной дифракции 

весьма значителен для идеальной структуры и может использоваться для 

измерения оптических характеристик для жесткого рентгеновского 

излучения. 

 Расчет положения дифракционного пика для правой и левой круговой 

поляризации с учетом магнитной добавки к восприимчивости вблизи краев 

поглощения показал, что и магнитные добавки к рентгеновской 

восприимчивости могут быть определены в условиях резко асимметричной 

дифракции.  
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ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ 
 

1. Получены общие формулы, описывающие отражение от системы 

анизотропных слоев, в кинематическом приближении, применимом 

вдали от критического угла полного отражения. Показано, что 

использование введенного матричного показателя преломления (или 

тензора нормальной рефракции), описывающего изменение 

поляризации излучения для проходящей и отраженной волн, в ряде 

случаев необходимо для правильного расчета спектров асимметрии 

отражения по знаку круговой поляризации. Проведено сравнение 

скорости вычисления спектров и угловых зависимостей коэффициента 

отражения по точной теории и в кинематическом приближении и 

показано, что в последнем случае она увеличивается на порядок. 

2. Проведены конкретные расчеты угловых зависимостей и спектров 

асимметрии отражения по знаку круговой поляризации вблизи L3 края 

поглощения диспрозия от многослойной структуры, 

характеризующейся спиральным упорядочением магнитных слоев и 

продемонстрировано, что «магнитные добавки» в матричном 

показателе преломления могут быть существенны даже для 

относительно больших углов скольжения. 

3. Дано объяснение искажений формы спектров поглощения вблизи краев 

поглощения, измеренных по полному выходу электронов при разных 

скользящих углах падающего излучения: показано, что в основе 

наблюдаемых эффектов лежит резонансная модуляция возбуждающего 

поля излучения (стоячие рентгеновские волны) в слоистой среде, а 

также возникновение резонансной зависимости для процессов 

нерезонасного поглощения вследствие такой модуляции. 

Продемонстрировано, что сигнал от нерезонансного фона играет 

доминирующую роль в экспериментально наблюдаемых искажениях 
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ПВЭ спектров поглощения от образца GaInP при малых углах 

скольжения падающего излучения. 

4. Развита теория резко асимметричной дифракции в кинематическом и 

динамическом приближениях в общем некомпланарном случае. 

Проведен расчет положения дифракционного пика (111) при 

отражении от кристалла YFe2 при скользящих углах падения. Показано, 

что резко ассиметричная дифракция может быть хорошим методом для 

определения магнитооптических констант вблизи краев поглощения в 

жестком диапазоне длин волн рентгеновского излучения. 
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ПРИЛОЖЕНИЕ 

Пакет программ AM_FLU 

Пакет программ помещен в открытый доступ на сайте КФТТ, 

а также в облачном хранилище Dropbox [A14] 

§ 1. Общее описание. 

 

Пакет программ AM_FLU предназначен для обработки экспериментальных 

данных, получаемых в условиях отражения от многослойных структур по 

полному выходу электронов. Он включает два исполняемых файла, 

запускающих графический интерфейс «ASYM.exe» и вычислительную 

программу «am_flu.exe», а также набор текстовых файлов, задающих режим 

работы пакета программ AM_FLU и описывающих параметры структуры 

(для примера «model.inf»), характеристики структуры (в директории DAT для 

примера приложены табличные энергетические зависимости 

восприимчивости GaInP «GAINP.dat» и резонансной добавки вблизи L2,3 

краев поглощения «RES.dat»), параметры задачи (для примера 

«START_A.inp»), параметры расчетов (для примера «OptFluspc.inp»), 

параметры графики (для примера «AXIS_E.inp, AXIS_A.inp»), файл 

экспериментальных зависимостей ПВЭ (для примера «Em794с.DAT» 

представляет шесть энергетических зависимостей ПВЭ вблизи L2,3 краев 

поглощения для различных углов скольжения), параметров фитирования 

«FIT.inp». Опционально пакет AM_FLU может содержать файл со 

значениями скользящего угла (для примера «Energy.inp») и файл со 

значениями энергии фотонов (для примера «Angle.inp») 

 

§ 2. Меню графического интерфейса «ASYM». 

Запуск задачи осуществляется файлом «ASYM.exe». Интерфейс 

«ASYM» реализован для компилятора языка C++. Он представляет собой 



125 

 

графический интерфейс, в котором можно откорректировать все файлы, 

используемые в этой задаче, а также сравнить полученные теоретические и 

используемые экспериментальные спектры или угловые зависимости в 

графическом виде. Для начала работы необходимо отредактировать файл 

параметров задачи «START_A.inp», нажав кнопку «Set Task» (содержание 

см. далее).  

 

 

В дальнейшем доступ к файлу параметров задачи будет осуществятся 

кнопкой «Task» в верхней панели. После закрытия файла «START_A.inp» 

автоматически открывается файл параметров осей «AXIS_E.inp» или 

«AXIS_A.inp» в зависимости от инструкции, указанных в файле 

«START_A.inp». Файл параметров осей можно будет в дальнейшем 

запустить, щёлкнув правой кнопкой мыши на пустом месте интерфейса. 

После закрытия файла параметров осей в графическом окне появляются 

экспериментальные зависимости, которые предполагается обработать, если 
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сравнение с экспериментом выбрано в файле «START_A.inp» и 

соответствующий файл с данными имеется в рабочей директории. Указанные 

в «START_A.inp» файлы можно будет отредактировать: кнопка «CalcOpt» 

открывает файл параметров счёта, кнопка «Energy_scale» открывает файл со 

значениями энергии фотонов, кнопка «Angle_scale» - файл со значениями 

скользящего угла, кнопка «Model» - файл параметров модели, кнопку 

«FITopt» - файл параметров фитирования.  

 

 

 

Для расчёта теоретических спектров ПВЭ необходимо нажать кнопку «С» на 

второй сверху панели. Эта кнопка запускает исполняемый файл «am_flu.exe» 

(или другой исполняемый файл, если он будет указан в «START_A.INP» и 

если он имеется в рабочей директории). Эта программа вычисляет по 

заданным параметрам спектры ПВЭ или угловые зависимости ПВЭ от любой 

многослойной структуры. Расчеты выполняются согласно теории, описанной 

в Главе III по формулам (III.2.1, III.2.12). Результаты теоретических 

вычислений будут отображены в окне сплошными линиями, 
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экспериментальные данные сплошными линиями с точками. Программа 

автоматически накладывает вычисленные теоретические кривые на 

соответствующие им экспериментальные с соответствующими 

нормировками по выбранному критерию сравнения. Вертикальными 

пунктирными линиями будет обозначен интервал, в котором программа 

сравнивает экспериментальные и теоретические данные. Программа 

«am_flu.exe» также проводит сравнение по указанному критерию (см. далее) 

вычисленных зависимостей c экспериментальными данными (различные 

критерии сравнения описаны далее), значение параметра сравнения «EPS» 

появляется на экране.  

При нажатии кнопки «F» эта же программа проводит варьирование 

параметров структуры, указанных в файле «FIT.inp», для выбора наилучшего 

значения выбранного параметра сравнения, используя алгоритм нелинейного 

симплексного спуска «AMOEBA». Перед началом фитирования 

автоматически открывается файл параметров фитирования «FIT.inp» из 

рабочей директории. кнопку «S:G». Кнопка «S:M» позволяет сохранить в 

памяти последнюю модель.  

 

§ 3. Файл режима работы пакета программ «START_A.INP» 
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Строка Значение 

параметра 

Описание параметра 

1 START_A.INP Текстовый комментарий. 

2 Calculation 

Options from: 

Название файла, задающего параметры вычисления 

ПВЭ. 

3 Model: Текстовый комментарий. 

4 1 jcalc - указатель сравнения с экспериментальными 

данными. Если jcalc=1 программа будет сравнивать 

вычисленные спектры и угловые зависимости с 

экспериментальными данными, jcalc=0 программа 

не будет сравнивать вычисления с 

экспериментальными данными. 

5 Experimental 

data: 

Текстовый комментарий. 

6 Em794с.DAT Имя файла, содержащего экспериментальные 

зависимости. 

7 128.     133. XCOMP1, XCOMP2 - интервал, в котором 

проводится сравнение теории и эксперимента. 

8 Calculations 

with: 

Текстовый комментарий. 

9 AM_FLU.exe Имя основного исполняемого файла. 

10 Output from: Текстовый комментарий. 

11 RESULTY.res Имя файла, в который будут записаны 

результирующие теоретические зависимости. 

12 Axis from: Текстовый комментарий. 

13 AXIS_E.INP Имя файла, описывающего параметры графики 

основного окна. 

 

§ 4. Файл, описывающий модель структуры (на примере «Model.inf»). 
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 Значение 

параметра 

Описание параметра 

1 MODEL.INF Пустая строка 

2 1 NNN  количество слоёв в структуре, включая 

подложку 

3 5         6 N1N,N2N – начальный и конечный номер слоев 

периодической части структуры 

4 1 NRN - число повторений периодической части. 

5 2 KKK - количество файлов функции 

восприимчивости, используемых программой. 

6 DAT\GAINP.

DATDAT\RE

S.DAT 

… 

Путь к файлам функции восприимчивости. 

7 2 Kflu - Number of data file for fluorescence 

8 Mixture of 

data files in 

each layer 

Текстовый комментарий. 

9… 

9+NNN 

1.0000    

2.4507    

3.1263    

0.5000    

1.0688    

1.0000    

0.8000    

1.8141    

0.9543    

0.8599    

0.5000 

Значения параметров для каждого слоя 

MXRi MXBRi MXIi MXBIi TAYi  

i=1,NNN 

Описание дано ниже. 

10+NN

N 

N   DA    

WIDTH   

PAR   Kind  

Nstep  Flu  

FMu 

Текстовый комментарий. 

11+NN

N… 

11+2*N

NN 

1   10000.000   

40.00   20.00   

5   0    1.00   

9833680.99 

Значения параметров для каждого слоя 

N   DA    WIDTH   PAR   Kind  Nstep  Flu  FMu 

Описание дано ниже. 

12+2*N

NN 

1.00 DZ - толщина слоя в Å для дифференциального 

вычисления образования вторичных частиц 

 

Значения параметров для каждого слоя. 
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N – номер слоя (максимальное число слоёв, с которыми работает программа 

равно 30 без учёта повторений), 

DA - толщина (в ангстремах, для подложки не обязательно указывать точное 

значение),  

Flu - относительный выход вторичного излучения из слоя и линейный,  

Fmu - коэффициент поглощения,  

KIND – вид функции профиля интерфейса верхней поверхности слоя, 

WIDTH – ширина интерфейса, 

NSTEP - количества ступенек в каждом интерфейсе. 

Для описания шероховатостей используется профиль интерфейсов. Профили 

интерфейсов описываются одной из следующих функций с помощью 

параметра KIND значения которого обозначают: 1 – линейное 

распределение, 2 – функцию арктангенса, 3 – половина профиля Гаусса, 4 – 

функция Гаусса, 5 – функция ошибок. Форма этих функций приведена на 

рис. П.1-рис. П.2. Для проведения расчетов плавные изменения функций 

плотности и фотопоглощения (т.е. реальной и мнимой части 

восприимчивости) в области интерфейсов аппроксимируются ступенчатыми 

функциями. Интерфейсы задаются такими параметрами, как ширина 

интерфейса WIDTH, количества ступенек NSTEP в каждом интерфейсе. 

 

Рис. П.1. Виды функций для описания профилей интерфейсов: 1 – линейное 

распределение, 2 – функцию арктангенса, 3 – функция Гаусса. 
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Рис. П.2. Профиль интерфейса, заданный с помощью функции ошибок. 

  

Файлы функции восприимчивости должны содержать зависимость χ(Eph) для 

определённого элемента в структуре и имеют следующую структуру: 

<Энергия фотонов eV> <реальная часть восприимчивости χ*10
6
> <мнимая 

часть восприимчивости χ*10
6
>.  

Восприимчивость в каждом слое вычисляется суммированием значений 

восприимчивости из каждого файла функции восприимчивости, указанными 

в строке 6, с определёнными весами, которые задаются с помошью 

параметров MXRj, MXBRj, MXIj, MXBIj: 

))ReImMXBI)ReImRe(Im*MXI(i

Re*MXBR)Re(Re*MXR(

j1jj1kjj

j1jj1

KKK

1j
kjjk



 
 ,                      (1П) 

где  j1  - первое значение восприимчивости в соответствующем файле 

функции восприимчивости.  

TAYj – параметр, который позволяет разделить поглощение рентгеновского 

излучения на два члена. Один из них отвечает за нерезонансное 

фотопоглощение описываемого Im )(0 z , другой пропорциональный (~ 

Im )phE,z(resχΔ ) отвечает за резонансное поглощение ассоциируемое с 

«белой» линией в спектре поглощения измеренном вблизи выбранного края 

поглощения исследуемого атома. Для описания слоя с резонансным 

поглощением необходимо создать минимум 2 файла функции 

восприимчивости: для резонансной χres и нерезонансной χ0 восприимчивости. 
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§ 5. Файл параметров осей координат 

 
 

 Значение 

параметра 

Описание параметра 

1 125. XI - нулевая отметка на оси абсцисс 

2 135. XF - конечная отметка на оси абсцисс. 

3 1 stepX - цена деления на оси абсцисс. 

4 0.4 YI - нулевая отметка на оси ординат. 

5 1 YF - конечная отметка на оси ординат. 

6 1 stepY - цена деления на оси ординат. 

7 1 указатель шкалы, 1 – десятичная шкала, 2 – 

логарифмическая шкала 

8 1 FNORM – нормировочная величина для всех 

отображаемых кривых. 

9 0 YSHIFT – сдвиг экспериментальных кривых по 

оси ординат. 
 

§ 6. Параметры вычисления. 
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 Значение 

параметра 

Описание параметра 

1 AsymREF.INP Текстовый комментарий.со 

2 1 Mcal – указатель типа счёта, Mcal=0 программа работает с 

энергетической зависимостью ПВЭ, Mcal=1 программа 

работает с угловой зависимостью. 

3 Energy scale 

from: 

Текстовый комментарий. 

4 2 Iscale – указатель способа загрузки значений энергии фотонов 

для расчёта ПВЭ, Iscale=1 программа загрузит значения из 

файла функции восприимчивости, Iscale=2 программа 

загрузит значения из файла экспериментальных данных, 

Iscale=3 программа загрузит значения из дополнительного 

файла. 

5 Energy.INP Имя дополнительного файла со значениями энергии фотонов. 

6 Angular scale 

from: 

Текстовый комментарий. 

7 3 Jangtyp - указатель способа загрузки значений угла 

скольжения падающего излучения для расчёта ПВЭ, 

Jangtyp=1 программа загрузит значения с помощью 

параметров UT sUT Mang из строчки 9, Jangtyp=2 программа 

загрузит значения из файла экспериментальных данных, 

Jangtyp=3 программа загрузит значения из дополнительного 

файла.  

8 Angle.INP Имя дополнительного файла со значениями скользящего угла. 

9 30.0    .01   100 UT - начальная точка, sUT - шаг по углу, Mang - количество 

угловых точек 

10 Angle.INP Имя дополнительного файла со значениями скользящего угла. 

11 11 JFIT – тип функции сравнения. 

12 2 Jcolumn 

13 0.005 DIV Расходимость пучка. 

14 1 NDIV Число точек для функции расходимости пучка. 

Подробнее значения параметров в строке 11-14 описано в § 7. 
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Файлы со значениями энергии фотонов и скользящего угла падающего 

излучения имеет смысл использовать, если счет требуется провести для 

выделенных значений, не задаваемых линейной функцией. Они имеют 

следующую структуру: 

<Число значений L> 

Значение 1 

     2 

… 

    L. 

Значения энергии фотонов следуют указывать в эВ, угла скольжения в 

градусах.  

JFIT – параметр, который позволяет выбирать тип функции критерия 

сравнения (описанных ниже). Программа может фитировать до 10 спектров 

одновременно.  

 

§ 7. Файл экспериментальных зависимостей ПВЭ 

 

Файл экспериментальных зависимостей ПВЭ имеет следующую структуру: 
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 Значение 

параметра 

Описание параметра 

1 102 6 Количество экспериментальных точек и количество 

экспериментальных зависимостей в файле 

соответственно 

2 124.999 0.45581 

0.60011 0.69884 

0.8065 0.81643 

0.84585 

Первая экспериментальная точка: для 

энергетических зависимостей указывается значение 

энергии фотонов падающего излучения в 

электронвольтах (для угловых зависимостей 

указывается значение скользящего угла падающего 

излучения), затем интенсивность в относительных 

единицах ПВЭ для экспериментальной зависимости 

1, для экспериментальной зависимости 2 … 

3 125.09992 

0.45556 0.59919 

0.69808 0.80533 

0.81978 0.84731 

То же самое, что и в предыдущей строке для второй 

экспериментальной точки. 

4 … … 

 

§ 8. Фитирование параметров 

 

 Для фитирования параметров программа «am_flu.exe» использует 

алгоритм AMOEBA, который в свою очередь реализует метод нелинейного 

симплексного спуска и позволяет находить корни функции от многих 

независимых переменных. Этот метод позволяет находить корни быстрее, 

чем метод сетки для функций с пятью и большим количеством независимых 

переменных. В нашей программе алгоритм AMOEDA реализован для 

компилятора языка Fortran90 следующим образом:  



136 

 

 

Subroutine AMOEBA 

NP=ITFIN 
NDIM=ITFIN 
MP=ITFIN+1   
FTOL=.001 
MPTS=NDIM+1 
ITER=0 
1 ILO=1 
IF(Yfmin(1).GT.Yfmin(2))THEN 
  IHI=1 
  INHI=2 
ELSE 
  IHI=2 
  INHI=1 
ENDIF 
DO 11 I=1,MPTS 
  IF(Yfmin(I).LT.Yfmin(ILO)) ILO=I 
  IF(Yfmin(I).GT.Yfmin(IHI))THEN 
    INHI=IHI 
    IHI=I 
  ELSE IF(Yfmin(I).GT.Yfmin(INHI))THEN 
    IF(I.NE.IHI) INHI=I 
  ENDIF 
11 CONTINUE 
RTOL=2.*DABS(Yfmin(IHI)-Yfmin(ILO)) 
WRITE(4,*) 'RTOL, FTOL=',RTOL,FTOL 
IF(RTOL.LT.FTOL)  GO TO 122 
IF(ITER.EQ.ITMAX) WRITE(4,*)'Amoeba exceeding maximum iterations.' 
IF(ITER.EQ.ITMAX) GO TO 122 
ITER=ITER+1 
DO 12 J=1,NDIM 
  PBAR(J)=0. 
12 CONTINUE 
DO 14 I=1,MPTS 
  IF(I.NE.IHI)THEN 
    DO 13 J=1,NDIM 
      PBAR(J)=PBAR(J)+P(I,J) 
13 CONTINUE 
  ENDIF 
14 CONTINUE 
DO 15 J=1,NDIM 
  PBAR(J)=PBAR(J)/NDIM 
  PR(J)=(1.+ALPHA)*PBAR(J)-ALPHA*P(IHI,J) 
  YVV(IK1(J),IK2(J))=PR(J)      !!!!!   Варьируемые параметры 
  IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).LT.Alim1(J)) YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim1(J) 
  IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).GT.Alim2(J)) YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim2(J) 
  PR(J)=YVV(IK1(J),IK2(J)) 
15 CONTINUE 
CALL MAIN_FLU1(Mcal,NNN,N1N,N2N,NRN,KKK,JscE,Mang, 
     * YVV,AA,AAI,UTT,UTTD,DZ,Fmin,RATIOY,Y1,EPOV) 
YPR=Fmin 
IF(YPR.LE.Yfmin(ILO))THEN 
  DO 16 J=1,NDIM 
    PRR(J)=GAMMA*PR(J)+(1.-GAMMA)*PBAR(J) 
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    YVV(IK1(J),IK2(J))=PRR(J) 
    IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).LT.Alim1(J)) 
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim1(J) 
    IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).GT.Alim2(J)) 
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim2(J) 
    PRR(J)=YVV(IK1(J),IK2(J)) 
16 CONTINUE 
  CALL MAIN_FLU1(Mcal,NNN,N1N,N2N,NRN,KKK,JscE,Mang, 
     * YVV,AA,AAI,UTT,UTTD,DZ,Fmin,RATIOY,Y1,EPOV) 
  YPRR=Fmin 
  IF(YPRR.LT.Yfmin(ILO))THEN 
    DO 17 J=1,NDIM 
      P(IHI,J)=PRR(J) 
17 CONTINUE 
      Yfmin(IHI)=YPRR 
    ELSE 
      DO 18 J=1,NDIM 
        P(IHI,J)=PR(J) 
18 CONTINUE 
      Yfmin(IHI)=YPR 
    ENDIF 
  ELSE IF(YPR.GE.Yfmin(INHI))THEN 
    IF(YPR.LT.Yfmin(IHI))THEN 
      DO 19 J=1,NDIM 
        P(IHI,J)=PR(J) 
19 CONTINUE 
      Yfmin(IHI)=YPR 
    ENDIF 
    DO 21 J=1,NDIM 
      PRR(J)=BETA*P(IHI,J)+(1.-BETA)*PBAR(J) 
      YVV(IK1(J),IK2(J))=PRR(J)       
      IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).LT.Alim1(J))  
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim1(J) 
      IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).GT.Alim2(J)) 
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim2(J) 
      PRR(J)=YVV(IK1(J),IK2(J)) 
21 CONTINUE 
    CALL MAIN_FLU1(Mcal,NNN,N1N,N2N,NRN,KKK,JscE,Mang,YVV, 
     * AA,AAI,UTT,UTTD,DZ,Fmin,RATIOY,Y1,EPOV) 
    YPRR=Fmin 
      IF(YPRR.LT.Yfmin(IHI))THEN 
        DO 22 J=1,NDIM 
          P(IHI,J)=PRR(J) 
22 CONTINUE 
        Yfmin(IHI)=YPRR 
      ELSE 
        DO 24 I=1,MPTS 
          IF(I.NE.ILO)THEN 
            DO 23 J=1,NDIM 
              PR(J)=0.5*(P(I,J)+P(ILO,J)) 
              YVV(IK1(J),IK2(J))=PR(J) 
              IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).LT.Alim1(J))  
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim1(J) 
              IF(YVV(IK1(J),IK2(J)).GT.Alim2(J)) 
     *   YVV(IK1(J),IK2(J))=Alim2(J) 
              PR(J)=YVV(IK1(J),IK2(J)) 
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              P(I,J)=YVV(IK1(J),IK2(J)) 
23 CONTINUE 
            CALL MAIN_FLU1(Mcal,NNN,N1N,N2N,NRN,KKK,JscE,Mang, 
     * YVV,AA,AAI,UTT,UTTD,DZ,Fmin,RATIOY,Y1,EPOV) 
            Yfmin(I)=Fmin 
          ENDIF 
24 CONTINUE 
      ENDIF 
    ELSE 
      DO 25 J=1,NDIM 
        P(IHI,J)=PR(J) 
25 CONTINUE 
    Yfmin(IHI)=YPR 
  ENDIF 
 GO TO 1 

 

RETURN  
END 
 

 

§ 9.Файл параметров фитирования «FIT.inp» 

 

Файл содержит число строк, соответствующих числу варьируемых 

парамтеров (максимальное число равно 20). Список варьируемых параметров 

должен заканчиваться строчкой, в которой в графе номера слоя указан «0». 

Каждая строка содержит: 

<Номер слоя> <номер фиттируемого параметра> <шаг начального 

варьирования> Ist <минимально допустимое значение> <максимально 

допустимое значение> IK3 IK4 Amul 

 

В программе каждый варьируемый параметр имеет свой номер: DA -1, 

WIDTH – 2, PAR – 3, Flu – 4, Fmu – 5, MXRn – 1+5n, MXBRn – 2+5n, MXIn – 

3+5n, MXBIn – 4+5n, TAY – 5+5n, где n номер соответствующему этому 

параметру файла данных функции восприимчивости в том порядке, в 

котором он был указан в файле параметров модели.  

Например, строка в файле  «FIT.inp» 

1    2     10   1    0       100 0    2     1. 

обозначает, что варьироваться будет толщина интерфейса в первом слое с 

начальным шагом 10 А, и этот параметр ограничен значениями  в пределах 

от 0 до 100 А. Программа может варьировать функцию восприимчивости по 
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формуле (1П) следующими способами: с помощью параметров MXBRn и 

MXBIn сжимать/расширять реальную и мнимую часть соответственно; с 

помощью параметров MXRn и MXIn сдвигать реальную и мнимую часть 

функции восприимчивости соответственно.  

 

§ 10. Критерии сравнения 

В случае, когда выбран режим сравнения рассчитанных кривых с 

экспериментальными данными, необходимо указать критерий сравнения, 

который будет использоваться. В программе можно выбрать разные 

критерии сравнения для угловых зависимостей вторичного излучения и 

коэффициента отражения (что часто оправдано, т.к. кривая зеркального 

отражения может изменяться на несколько порядков в узком угловом 

интервале, в то время как выход вторичного излучения в этом же интервале 

изменяется незначительно). 

Первый (соответствует цифре «0») опирается на критерий хи-квадрат для 

определения величины среднеквадратичного отклонения рассчитанных 

теоретически зависимостей от экспериментальных данных. Чтобы увеличить 

вклад «хвостов» на кривых зеркального отражения, где амплитуда отражения 

может падать более чем на три порядка, можно использовать 

модифицированный критерий среднеквадратичного отклонения «хи-квадрат 

с весом» (цифры «1» или «2» в поле соответствуют «весу», т.е. показателю 

степени n):   

EPS= 


i
n
ii

n
i

2
ii

y

1
/

y

)ty(
                                             (2) 

Где n=1,2,3…, yi – нормированные экспериментальные значения в i-й точке 

по шкале абсцисс, ti – соответствующие нормированные значения функции в 

тех же точках, N – число точек, для которых производится сравнение. 



140 

 

В статье [202] предлагается использовать другой критерий для работы с 

аналогичными зависимостями. В соответствии с этой работой можно ввести 

следующие критерии сравнения: 

EPS=
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Критерий (5) в основном учитывает влияние на «хвостах» кривой, (4) – 

наилучшим образом подгоняет те точки на кривой, в которых значение 

функции максимально. Наиболее удовлетворительное совпадение 

теоретической кривой с экспериментом для рефлектометрических кривых 

получается, если использовать критерий (3), для выбора которого 

необходимо указать «11» в поле выбора критерия сравнения в диалоговом 

окне «FLstart». В формулах (2)-(5) 
iy соответствует экспериментальному 

значению функции в i-й точке, it  - теоретическому, N – общее число точек, 

для которых производится сравнение. 

Тем не менее, выбор критерия зависит от вида анализируемой кривой. 

Окончательный выбор критерия осуществляется путем сравнения 

результатов наложения теоретической кривой на экспериментальные данные 

с использованием разных критериев сравнения 
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