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Введение. Оптика рентгеновских лучей в последние годы пережи

вает подлинный ренессанс, обусловленный совершенствованием аппа

ратуры и методики измерений, в частности, не в последнюю очередь
связанный с возможностями и перспективами использования синхро

тронных источников излучения. Одно из интересных направлений раз

вития рентгеновской оптики—это изучение поляризационных явлений.
Еще в 1906 г. поляризация рентгеновских лучей при рассеянии на 90°
была использована для доказательства их электромагнитной природы
[1]. В рентгеновской оптике наблюдались такие классические явления,
как двупреломление, дихроизм и вращение плоскости поляризации
[2–6], обсуждаются различные возможности создания пластины
преобразующей линейную поляризацию в круговую и обратно [3, 7–9].

Важно подчеркнуть, что в отличие от обычной оптики видимого
света, в которой длина волны излучения гораздо больше межатомных
расстояний, в оптике рентгеновских лучей существенное влияние на
оптические характеристики кристалла оказывает дифракция. Так, ди

фракционный вклад в дихроизм, двупреломление и преобразование по

ляризации иногда может быть определяющим. В частности, интересно
отметить, что дифракционное двупреломление, являясь фактически эф

фектом пространственной дисперсии, наблюдается не только в кристал

лах низкой симметрии, но и в кубических кристаллах. Дифракционные
поляризационные явления уже сейчас используются для изучения ха




рактера несовершенства кристаллов [10—14], причем для полного опи

сания этих явлений необходимы уравнения переноса для тензоров по

ляризаций рентгеновских пучков [15], аналогичные тем, которые при

меняются в теории переноса излучения в случайных средах [16—19].

Следует отметить, что поляризационные явления, вызываемые ани

зотропией рентгеновской восприимчивости кристаллов, довольно слабы
и наблюдаются в основном вблизи краев поглощения, т. е. там, где
существенны эффекты химической связи электронов в атомах. В самое
последнее время было показано, что анизотропия рентгеновской вос

приимчивости приводит к качественно новому эффекту: возникновению
дополнительных дифракционных рефлексов с необычными поляризаци

онными свойствами, которые содержат информацию о структуре кри

сталлов и химических связях атомов в кристаллах [20—23] *). Особен

но интересным и перспективным представляется изучение магнитного
рассеяния рентгеновских лучей [24—28], которое обусловлено слабой
зависимостью рентгеновской амплитуды рассеяния от магнитного мо

мента атома и также обладает нетривиальными и информативными по

ляризационными характеристиками. В связи с совершенствованием
методов рентгено
дифракционных исследований и расширяющимся при

менением новых интенсивных источников рентгеновского излучения
ожидается [26, 27], что в будущем магнитное рассеяние станет рабочим
методом прямого определения магнитной структуры кристаллов, в част

ности, их поверхностных слоев, и сможет конкурировать с магнитной
нейтронографией.

Настоящий обзор состоит из двух разделов, посвященных рассмот

рению различных механизмов поляризационных эффектов, и раздела,
посвященного приложениям, хотя многие приложения обсуждаются и в
первых двух разделах. В нем обобщен и проанализирован большой
фактический материал, разбросанный в настоящее время по многочис

ленным публикациям, причем основное внимание уделено тем возмож

ностям, которые дают рентгеновские поляризационные методы для ис

следования структуры и свойств твердых тел. В ближайшие годы эта
область несомненно получит дальнейшее развитие, особенно в связи с
вводом в действие ряда специализированных источников СИ, в том
числе и в нашей стране. Поляризационные измерения актуальны также
для рентгеновской астрономии, однако обсуждение соответствующих
вопросов выходит за рамки настоящей статьи.

1. Поляризационные явления при дифракции. Дифракция рентге

новского излучения на кристаллах является одним из основных мето

дов изучения кристаллической структуры вещества и широко использу

ется для создания рентгенооптических элементов. Так, дифракционные
монохроматоры и спектрометры применяются для получения, преобра

зования и анализа рентгеновских пучков. В настоящем разделе будет
подробно рассмотрено изменение поляризации первичного и дифраги

рованного пучков в процессе дифракции. Основное внимание уделено
вопросам, активно развиваемым в последнее время, таким как дифрак

ционное двупреломление и дихроизм, деполяризация дифрагирующих
пучков в совершенных и несовершенных кристаллах. Подчеркнем, что
в этом разделе, в отличие от раздела 2, будет традиционно предпола

гаться, что рентгеновская восприимчивость изотропна, с целью выделе

ния поляризационных явлений чисто дифракционной природы.

1.1. Д и ф р а к ц и я в с о в е р ш е н н ы х к р и с т а л л а х ( к и н е 

м а т и ч е с к а я и д и н а м и ч е с к а я т е о р и и ) . Дифракции рентге


*) Аналогичные рефлексы возможны также в квазикристаллах.
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В (1.2) rе = е2
/тс2

 — классический радиус электрона, длина волны
излучения, V — объем элементарной ячейки, структурная ампли

туда рефлекса Н [29—32] (для

Найти решение уравнений Максвелла с диэлектрической проницае

мостью (1.1) можно, только используя те или иные приближения. Ниже
будем почти везде (за исключением раздела 1.3) использовать двухвол

новое приближение. В этом приближении предполагается, что замет

ную интенсивность имеют только две волны, прямая и одна дифрагиро

ванная (т. е. условие Брэгга выполняется только для одного вектора
обратной решетки Н). В общем случае может быть несколько дифраги

рованных волн, но такая, так называемая многоволновая, дифракция
требует выполнения специальных условий на направление распрост

ранения первичной волны. Характерной особенностью двухволнового
приближения является независимое дифракционное рассеяние излуче


называется линейная
поляризация, для которой вектор электрического поля волны ортогона

лен (параллелен) плоскости рассеяния, образованной волновыми векто


прямой и дифрагированной волн соответственно).
Для вычисления амплитуд полей в кристалле в рамках двухволно


вого приближения могут быть использованы кинематическая или ди

намическая теории дефракции. В кинематической теории кристалл
предполагается настолько тонким, что можно учитывать только одно

кратное дифракционное рассеяние (борновское приближение), тогда
как в динамической теории учитывается многократное рассеяние из па

дающей волны в дифрагированную и обратно, особенно существенное
в толстых кристаллах. Характерным параметром, разделяющим совер

шенные кристаллы на толстые и тонкие, является длина первичной эк


стинкции
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новских лучей в совершенных кристаллах посвящено огромное число
работ (см., например, [29
32]), поэтому здесь мы только кратко опи

шем основные результаты, обращая внимание на поляризационные ха

рактеристики дифракции. Поле изучения внутри кристалла и вне его
находится из решения уравнений Максвелла с соответствующими гра

ничными условиями. Диэлектрическая проницаемость кристалла описы


вается трехмерно
периодическим тензором

диэлектрическая восприимчивость кристалла в рентгенов


ской области частот фурье
гармоники рентгеновской восприимчи

вости, Н — вектор обратной решетки кристалла. Если восприимчивость

изотропна, то все пропорциональны единичному тензору:

Кинематическая теория применима, если расстояния, проходимые в
кристалле и падающей, и дифрагированной волнами, много меньше

Поляризационные свойства дифракции оказываются особенно про

стыми в кинематической теории, в которой амплитуды рассеяния волн



Особенностью кинематического случая является то, что поляризация

дифрагированной волны, определяемая отношением
во всей области дифракции. В частности, падаю

щие пучки дают при дифракции также дифраги

ровавшие пучки: произвольно линейно поляризованные падающие пучки
дают линейно поляризованные дифрагированные пучки; знак эллиптиче

ской поляризации пучка изменяется при дифракции, если cos
изменяется, если при рассеянии на 90° дифрагированная вол

на имеет

В динамической теории поляризационные свойства оказываются на

много сложнее, чем в кинематической. Физически это связано с тем, что
ширина области дифракции оказывается различной для
ций, и, кроме того, относительная фаза дифрагирующих
пучков изменяется в области дифракции. Как известно [29—32], в со

вершенном кристалле возбуждаются четыре блоховские волны (по две

каждая со своим волновым вектором. Харак


терная разность этих волновых векторов порядка и интерференция
блоховских волн приводит к нетривиальным поляризационным свойст

вам. Решение динамической дифракционной задачи для плоскопарал

лельной пластины приводит к следующим выражениям для амплитуд
дифрагированной и прошедшей сквозь кристалл волн:
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отличаются на поляризационный множитель
угол рассеяния между

компоненты падающей и дифрагированной волн соот

ветственно; множитель А зависит от геометрии дифракции, от

угла падения от брэгговского угла Существен

но, что множитель A не сказывается на поляризационных свойствах ки

нематической дифракции, а его конкретный вид для кристалла в виде
плоскопараллельной пластинки может быть получен из приведенных
ниже формул динамической теории предельным переходом к малой тол

щине [29]. Так как угол меняется в области дифракции на очень ма

лую величину поляризационный множитель в (1.3) можно
заменить на Выражения (1.3) удобно использовать в векторном

где матрица рассеяния имеет вид

В (1.5) и (1.6) коэффициенты даются выраже

ниями:

а) случай Брэгга (проходящая и дифрагированная волны выходят
через различные поверхности пластины):



б) случай Лауэ (проходящая и дифрагированная волны выходят
через одну и ту же поверхность пластины):

внутренняя нормаль к входной поверхности об

разца. Параметр выражается через отклонение угла падения от брэг

говского угла:

Формулы (1.5) — (1.9) позволяют полностью проанализировать по

ляризационные явления в совершенных кристаллах. Из них, в частности,
следует, что амплитуда и относительная фаза дифрагированных волн с

изменяется внутри области дифракции (рис. 1, а,
2, а). Обычно коэффициент отражения больше,

но возможна и обратная ситуация из
за маятниковых биений,
возникающих вследствие интерференции двух блоховских волн каждой
из поляризаций.

В области дифракции изменяется также амплитуда и фаза прошед

ших сквозь кристалл волн (см. рис. 1, б, 2, б), что можно описывать как
появление некоторого эффективного дифракционного двупреломления и
дихроизма (см. раздел 1.3) *). Подчеркнем, что рассматриваемый дихро

изм связан не только с различием в поглощении излучения различных по

ляризаций (как в обычной оптике), а, в первую очередь, с различием в
интенсивности дифракции волн. Что же касается
истинного поглощения, то оно может быть существенно для дихроизма в
условиях эффекта аномального поглощения (эффект Бормана), кото

рый даже используется для получения поляризованных пучков (см. раз

дел 3.2).

1.2. Т е н з о р п о л я р и з а ц и и и и н т е г р а л ь н ы е п о л я р и з а 

ц и о н н ы е х а р а к т е р и с т и к и . На практике часто возникает необхо

димость описания частично поляризованных пучков. Рентгеновские
источники обычно дают либо частично поляризованное, либо полностью
неполяризованное излучение; деполяризация возникает также, как видно
ниже, при усреднении поляризационных характеристик по области ди

фракции и при дифракции на несовершенных кристаллах. Полное описа

ние поляризационных свойств и интенсивности таких пучков осуществля


* ) Отметим, что в случае Лауэ при стремлении как разность фаз, так
и сами фазы проходящих сквозь кристалл волн могут иметь различные пределы

отличающиеся на 360°·N, где N— целое число (см. рис. 2, б). Число N— свое

образный топологический инвариант; оно зависит от толщины кристалла и изменяется
на единицу при тех толщинах, при которых либо обращается в нуль в
некоторой точке внутри области дифракции; если толщина кристалла много меньше
длины первичной экстинкции, то N =0.
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где черта означает усреднение (по времени —на классическом языке
[17] или по ансамблю фотонов —на квантовом [33]). В пучке с тен


зором поляризации интенсивность компоненты с произвольной поляри

зацией, характеризующейся единичным вектором е, дается выражением

В качестве базиса ниже будут всегда использоваться орты

Рис. 1. а — Коэффициенты отра


жения

дифракционных добавок к

фазам дифрагированных волн с

в симмет


ричном случае Брэгга; рефлекс 220

в Si, полубесконечный кристалл,

б — Коэффициен


ты прохождения

добавок к фазам прошедших волн

ричном случае Брэгга; рефлекс 220

штриховая линия соответствует

коэффициенту прохождения в

отсутствие дифракции. На

вставке показана геометрия

дифракции

ется с помощью тензора поляризации
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Формулы преобразования тензора поляризаций пучков при дифрак

ции на совершенных кристаллах получаются из приведенных выше фор

мул для полей (1.3) — (1.8). Составляя квадратичные комбинации (1.10)
из полей дифрагированной и прошедшей волн, получаем

где диагональные компоненты матриц даются выражениями (1.7),

(1.8), а недиагональные равны нулю. Диагональный вид матрицы

приводит к тому, что каждая из компонент тензоров поляризаций

зависит только от соответствующей компоненты

Рис. 2. То же, что на рис. 1, но для симметричного случая Лауэ. L = 72 мкм

(суммирования по повторяющимся индексам нет!).



686 В. А. БЕЛЯКОВ, В. Е. ДМИТРИЕНКО

Формулы (1.11) и (1.12) позволяют легко выяснить, как изменяется
поляризация и степень поляризации пучка при дифракции. Используя
выражения, приведенные в табл. I, можно, например, показать, что если

то при любой поляризации падающего пучка сте


пень поляризации дифрагировавшего пучка не возрастает (т. е.
Изменение интенсивности и поляризации пучка при последовательных
отражениях от нескольких кристаллов тоже удобно описывать с по

мощью последовательного применения формул (1.11), (1.12). Эта про

цедура становится нетривиальной, если кристаллы повернуты друг отно

сительно друга, так что для них не совпадают. В этом
случае необходимо осуществлять преобразование тензора поляризаций
из одного базиса повернутый относительно перво


го на угол

С помощью тензора поляризаций удобно также находить интеграль

ные (по области дифракции) поляризационные характеристики, которые
определяются интегральными тензорами поляризаций:

Из (1.15) следует, что при дифракции от толстого совершенного кри

сталла даже при полностью поляризованном падающем пучке возникает
некоторая деполяризация пучков, если только поляризация падающего

Физически это связано с тем, что поляри

зация дифрагированной и прошедшей волн меняются в области дифрак


Т а б л и ц а I. Поляризационные характеристики пучков
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ции (см. рис. 1, 2), и некогерентное сложение пучков с различной поляри

зацией дает лишь частично поляризованный пучок.

Интегральные коэффициенты отражения и интегральные поляризаци

онные характеристики (рис. 3) имеют осциллирующую зависимость от
толщины, связанную с известными маятниковыми решениями (Pendel —

для дифрагирующих в кристалле волн. Отметим, что при опреде


ленных толщинах, соответствующих дифрагированный

Рис. 3. Зависимость от толщины кристалла интегральных коэффициентов отражения для диаго


нальных (а) и недиагональных (б) компонент тензора поляризации. На рис. в и г, взятых из

работы [2], приведены соответствующие этим коэффициентам поляризационные характеристики —

угол поворота плоскости поляризации (в) и отношение интегральных коэффициентов отражения

(г). Симметричный случай Лауэ, рефлекс 220 в Si,

Сплошные кривые — расчет по динамической теории дифракции, точки — эксперимент для линей


ной поляризации под углом 45° к векторам штриховые линии соответствуют

пучок имеет круговую поляризацию, если падающий пучок линейно по


ляризован под углом к направлению
ризации; однако степень круговой поляризации, как следует из рис. 3 и
табл. 1, в этом случае довольно мала

Особенно полезно использование тензоров поляризаций в несовер

шенных кристаллах (см. раздел 1.4).

1.3. Д и ф р а к ц и о н н о е д в у п р е л о м л е н и е и д и х р о и з м .
Падающая на кристалл монохроматическая волна возбуждает в кристал

ле в области дифракции по две блоховские волны с
каждая со своим волновым вектором. Распространяясь в кристалле, эти
волны интерферируют между собой, и в результате поляризационные ха




рактеристики прошедшей сквозь кристалл и дифрагировавшей волн весь

ма сложным образом меняются с толщиной кристалла, что неоднократно
наблюдалось на эксперименте [2, 3, 34, 36]. Во многих случаях, однако,
существенно только по одной блоховской волне для каждой из поля

ризаций, и возникает более простая ситуация, аналогичная обычной оп

тике, за исключением того, что рентгеновское двупреломление имеет ди

фракционную природу. Например, одним из таких случаев является ди

фракция на толстых поглощающих кристаллах [29].

Еще два подобных случая рассматриваются ниже: это «внебрэггов

ское» дифракционное двупреломление и двупреломление в мозаичных
кристаллах. Первый из них, рассматриваемый в этом разделе, реализует

ся при достаточно больших отклонениях от брэгговского угла

так что можно пренебречь интенсивностью дифрагировавшей
волны, которая довольно быстро (как уменьшается с ростом

(см. (1.5) — (1.8)). В этих условиях, как будет видно ниже, дифрак

ционное двупреломление уменьшается медленно (как
статочно большой толщине кристалла набирается большая разность фаз
между прошедшими волнами с (см. рис. 2, б). Бо

лее того, из
за такого медленного спадания двупреломления вклад во
«внебрэгговское» двупреломление могут дать многие рефлексы, и эта за

дача также рассмотрена ниже.

Дифракционные добавки к показателю преломления в двухвол

новом приближении можно получить либо непосредственно из уравне

ний Максвелла по теории возмущений, считая амплитуду дифрагирован

ной волны много меньше падающей [7—9], либо из выражений (1.6) для
амплитуды прошедшей волны в асимптотике Мы сразу приве

дем окончательное выражение справедливое и в случае Брэгга,
и в случае Лауэ:
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Разница показателей преломления имеет вид

Условием применимости выражения (1.17) является неравенство

Действительная часть определяет двупреломление, а мнимая —
дихроизм (т. е. различное поглощение) лучей в
кристалле.

Подчеркнем, что следующий из (1.17) дихроизм проявляется только

в поглощающих кристаллах при условии, что Физически он
связан с различием в величине эффекта Борманна для
ванных волн [29—31]. Отметим, что обычно в рентгеновской области
длин волн (и не слишком близко к краю поглощения)
В этом случае при распространении изменяется только относительная
фаза волн.

В многоволновом случае решение уравнений Максвелла также мо

жет быть получено по теории возмущений [5, 7, 9]. Решение ищется в
виде блоховской волны (в данном случае удобнее использовать индук

цию D):

Подставляя (1.18) в уравнения Максвелла, обычным образом [31] полу

чаем систему уравнений многоволновой динамической теории дифракции.



Так как нельзя заранее указать, какие поляризации будут собственными,
выпишем эту систему в векторной форме, выделив уравнение для прямой
волны D

0
:

Подставляя найденные в (1.19а), получим следующее уравнение для
собственных волн в кристалле:

определяет отклонение направления
распространения волны D

0
 от брэгговского направления для рефлекса Н;

вектор

Диагонализируя тензор можно найти собственные векторы

(т=1, 2) и собственные значения уравнения (1.21), которые опреде

ляют соответственно поляризации и волновые векторы собственных волн
в кристалле. Разность показателей преломления собственных волн опре


деляется соотношением
Отметим, что при наличии поглощения собственные поляризации мо


гут быть эллиптическими и неортогональными (т. е. а величи


комплексными. Из (1.22) следует также, что в рассматривае

мом приближении при распространении пучков вдоль осей симметрии
третьего и более высоких порядков и двупреломление, и дихроизм отсут

ствуют.

Обсудим в качестве примера распространение рентгеновского излуче

ния перпендикулярно плоскости (110) в кристалле с кубической решет

кой. В этом случае из симметрийных соображений сразу очевидны собст

венные поляризации — они линейны: одна — e

1
 — параллельна направле


нию [001], другая — е
2
 — параллельна направлению [110]. Зная е

т
, лег


ко определить
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малыми и оставляя в правой части
(1.19б) только

определяется соотношением (см. также [5, 9])

(е
т
 — единичные векторы). Для рассматриваемого здесь случая из (1.22)

получаем следующее выражение для

где а — размер элементарной ячейки, индексы Миллера.



Проанализируем применение общих соотношений (1.22), (1.24) и сле

дующую из них оценку эффекта для конкретного случая распространения

в кремнии. Из
за того, что в этом случае
основной вклад в дадут рефлексы 620 и 260, так как для них очень

мал знаменатель в (1.24). Если учитывать только эти рефлексы, то
= (1,9+i0,24) ·10

–9
, тогда как с учетом остальных рефлексов

+i0,27) · 10
–9

, т. е. далекие рефлексы дают довольно заметный вклад. При
толщине кристалла см угол поворота плоскости поляризации
и отношение осей эллипса поляризации bе оказываются вполне измери

мыми при существующей экспериментальной технике [3, 5] (например,
при падении линейно поляризованной под углом 45° к

= 3,8' и b
e
 = 0,02).

Экспериментальное исследование [37] рассмотренного выше случая
распространения излучения в кремнии выявило наличие двупре

ломления и дихроизма, значительно превосходящих приведенные выше
теоретические значения. Расхождение может быть связано с тем, что при
коллимации пучка, реализованной в [37], очевидно, могли заметно воз

буждаться рефлексы 260 и 620. Дифракция и эффект Бормана на этих
рефлексах могли привести к значительному увеличению наблюдаемых
значений дихроизма и двупреломления по сравнению с теоретическими.
Последние соображения, в частности, согласуются с тем, что измерения
на таком же кристалле, в которых принимались специальные меры для
исключения возбуждения рефлексов 260 и 620 [5], дают существенно
меньшие, чем в [37], значения эффекта (см. также [38]).

Таким образом, в рентгеновской области длин волн кристаллы обла

дают заметным двупреломлением и дихроизмом даже для направлений,
достаточно далеких от направлений сильного дифракционного рассеяния.
При этом распространение рентгеновских лучей, в отличие от случая
сильного дифракционного рассеяния, может быть описано аналогично
обычной оптике анизотропных сред, если в показателе преломления
учтены обсуждавшиеся выше дифракционные добавки. Как показывают
конкретные оценки (см. раздел 3.3), на основе «внебрэгговского» ди

фракционного двупреломления может быть осуществлено преобразова

ние линейной поляризации волны в круговую и наоборот. С другой сторо

ны, дифракционные двупреломление и дихроизм могут оказаться поме

хой для наблюдения истинной анизотропии рентгеновской восприимчиво

сти. Дифракционные поправки к показателю преломления могут быть
также весьма существенны при прецизионных измерениях показателя
преломления (на рентгеновских интерферометрах и т. п.), в которых уже
достигнута точность порядка 10

–9
—10

–10
.

1.4. Д и ф р а к ц и я в н е с о в е р ш е н н ы х к р и с т а л л а х . Несо

вершенство кристалла, нарушения регулярной кристаллической решет

ки приводят к тому, что волны, дифрагирующие от разных участков, при

обретают дополнительную разность фаз. Если нарушения носят случай

ный характер, то из
за случайной разности фаз волны становятся частич

но некогерентными. Ясно, что некогерентность прежде всего скажется на
поляризационных свойствах дифракции, в частности, может привести к
деполяризации. Теории, которая описывала бы дифракцию на кристалле
с произвольным несовершенством, в настоящее время не существует; раз

ные теоретические подходы применяются к слабо несовершенным и силь

но несовершенным кристаллам. В настоящем разделе будет рассмотрена
лишь одна из простейших моделей, модель мозаичного кристалла, в кото

рой, тем не менее, проявляются многие поляризационные эффекты, специ

фичные для несовершенных кристаллов. В этой модели несовершенство
предполагается настолько сильным, что волны, дифрагировавшие от раз

ных блоков мозаики, полностью некогерентны между собой, а для каж
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дого блока мозаики применимо кинематическое приближение [29, 39—
41].

Традиционно дифракция на мозаичных кристаллах рассматривается
на основе дарвиновских уравнений переноса для интенсивностей

компонент [39—41]. В случае произвольной поляриза

ции пучков уравнения для интенсивностей должны быть заменены на

уравнения переноса для тензора поляризаций (определение см. в раз

деле 1.2). Как будет видно ниже, такое обобщение сведется к добавлению
к уравнениям Дарвина, которые описывают диагональные компоненты
тензоров поляризаций, еще одной системы уравнений для недиагональ

ных компонент тензора поляризаций; их общее решение полностью опре

деляет поляризационные свойства пучков, дифрагирующих в мозаичных
кристаллах [15].

Вывод уравнений переноса для тензора поляризаций можно проиллю

стрировать следующими простыми соображениями. Рассмотрим, из чего

складывается изменение тензора поляризаций прямой волны

распространения ее в кристалле, т. е. найдем производную
координата вдоль направления распространения прямой волны). Преж

де всего, учтем обычное поглощение, присутствующее и вне области ди


фракции, вклад которого в производную имеет вид
фициент поглощения. Дифракция из дифрагированной волны обратно в
прямую волну описывается точно так же, как и дифракция прямой волны
(см. (1.3), (1.4), (1.11)), и приводит к вкладу в искомую производную

тензор поляризации дифрагированной волны,
среднее сечение брэгговского рассеяния на единицу объема кри


сталла при данном угловом отклонении от брэгговского угла:
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В (1.25) функция представляет собой функцию распределе

ния блоков мозаики по ориентациям. При получении (1.25) предполага

лось, что характерный размер блоков L

b
 много меньше так что для

отдельного блока справедливо кинематическое приближение, а характер

ный угол разориентации блоков много больше (так называемая
мозаичность типа I [40]).

Наиболее нетривиальный вид имеют члены, описывающие изменение
тензора поляризации прямого пучка, вызванное убытием части излуче

ния за счет дифракции. Кроме очевидного дифракционного ослабления
пучка, в области дифракции неизбежно происходит и изменение его фа

зовой скорости (показателя преломления), которое связано с величиной
ослабления пучка дисперсионными соотношениями [15]. Ситуация здесь
совершенно аналогична случаю обычного резонансного поглощения, ко

торое обязательно приводит к изменению действительной части показате

ля преломления. Сделаем поэтому небольшое отступление, чтобы понять,
как может быть вычислена дифракционная добавка к показателю пре

ломления в несовершенном кристалле.

Наиболее последовательный подход заключается в вычислении
через амплитуду рассеяния вперед на отдельном блоке мозаики (произ

вольной формы) [42] с последующим усреднением по ориентациям бло

ков. Если, как это уже предполагалось выше,

зависимость от формы и размеров блоков пропадает, и для
ся следующее выражение:
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а функция связана с дисперсион

ным соотношением

Необычность соотношения (1.27) состоит в том, что интегрирование в нем
происходит не по частоте излучения, а по углу падения; такая замена пе

ременных возможна потому, что частота и угол пропорциональны
друг другу из
за наличия брэгговского условия (за исключением случая

Соотношение (1.26) может быть получено и другими способами. На

пример, пренебрегая поглощением, можно заключить из закона сохране

ния энергии, что Im (см. (1.25)) (т. е. сколько убыло из

одного пучка, столько прибыло в другой), и затем получить
помощью дисперсионных соотношений. Еще один способ [43] состоит в

вычислении из амплитуды прошедшей сквозь кристалл волны (см.
(1.6)) в пределе тонкого плоского блока мозаики с последующим усред

нением по ориентациям отдельных блоков; дисперсионные соотношения
(1.27) получаются при таком подходе автоматически.

Отметим, что выражение (1.26) позволяет корректно учесть взаим

ное влияние поглощения и дифракции; в частности, можно показать [42],
что в мозаичных кристаллах в области дифракции тоже происходит ча

стичное подавление поглощения (эффект Борманна). Однако, в отличие
от совершенных кристаллов, эффект Борманна проявляется довольно
слабо, и мы не будем принимать его во внимание при рассмотрении по


ляризационных явлений в мозаичных кристаллах (т. е. будем полагать

Вид функции чаще всего считают гауссовым или лоренце

вым; для этих случаев функции приведены на рис. 4.

Весьма существенно, что медленно убывает с ростом
и при любом распределении блоков мозаики пока


затель преломления (1.26) выходит при на универсальную

зависимость: Таким образом, дифракцион


ное двупреломление имеет заметную величину и вне области

Рис 4. Вид функций при гауссовом и лоренцевом распределениях (нор


мировка выбрана так, что



сильной дифракции. Точно такое же асимптотическое поведение величи

имеет место и в совершенных кристаллах (см. раздел 1.3). То об


стоятельство, что при больших дифракционная добавка
висит от совершенства кристалла, может быть качественно понято из сле

дующих соображений: при больших существенно, чтобы кристалл
обладал совершенством лишь на расстояниях порядка так как на
больших расстояниях разность фаз дифрагированных волн оказывается

и волны в среднем начинают гасить друг друга. Поэтому, если
размер блока излучение «не чувствует» несовершенства
кристалла.

Вернемся теперь к рассмотрению членов в уравнениях переноса, опи

сывающих эволюцию тензора поляризации прямого пучка. Учитывая, что
для каждой из поляризационных компонент показатель преломления да

ется (1.26), можно показать [15, 43], что члены, описывающие изменение
тензора поляризации прямого пучка за счет дифракции, имеют вид

В итоге получаем урав


и аналогичное ему уравнение для

ванной волны. Система уравнений (1.28) полностью описывает поляриза

ционные свойства дифракции в несовершенных кристаллах с мозаично

стью типа I. Она распадается на четыре системы уравнений для каждого

из элементов тензоров уравнения для диагональных элементов
совпадают с дарвиновскими уравнениями для интенсивностей
ляризованных пучков, новыми являются лишь уравнения для недиаго

нальных элементов. Решение этих уравнений для кристалла в виде
плоскопараллельной пластинки не представляет труда; подробный ана

лиз результатов был проведен в [15], а здесь мы только кратко обсудим
основные результаты.

Основное отличие рентгеновской оптики несовершенных кристаллов
от совершенных состоит в том, что даже при фиксированном угле
исходит частичная деполяризация дифрагирующих пучков, если только
поляризация падающего пучка отличается от Качественно эта де

поляризация может быть понята из следующих соображений: поляриза

ция падающей волны изменяется по мере распространения в кристалле,
поэтому волны, дифрагировавшие на разной глубине, имеют разную по

ляризацию и, складываясь некогерентно, дают частично деполяризован

ную волну. Заметное изменение поляризационных свойств дифрагирую

щих пучков происходит в мозаичных кристаллах на длине вторичной

экстинкции При мозаичности типа
может быть сравнимо с длиной поглощения (т. е. может быть и

Деполяризация еще более усиливается в интеграль


ных по области дифракции величинах (как и в совершенных кристаллах,
интегрировать нужно тензоры поляризаций пучков (см. (1.15))).

Кроме деполяризации, из
за наличия дифракционного двупреломле

ния дифрагировавший и прошедший пучки оказываются эллиптически
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координата вдоль направления распространения дифрагиро
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поляризованными (рис. 5). При линейно поляризованном падающем пуч

ке эллиптическая поляризация будет правой или левой в зависимости от

и в интегральных характеристиках эллиптичность практически
пропадает (в пренебрежении аномальным поглощением). Примеры диф

ференциальных и интегральных поляризационных характеристик приве

дены на рис. 5 и 6, а в табл. II проведено сравнение поляризационных
характеристик совершенных и несовершенных кристаллов.

Рис. 5. Угловые зависимости степени поляризации Р, отношения осей b
е
 и угла поворота

са поляризации дифрагировавшего в мозаичном кристалле пучка для геометрии Лауэ

нение от условий Брэгга). Сплошные илинии — симметричный случай Лауэ

штриховые — несимметричный случай Лауэ Падающий пучок линейно по


ляризован под 45° к плоскости рассеяния, толщина кристалла

Экспериментальные исследования поляризационных свойств несо

вершенных кристаллов еще только начинаются, но уже привели к сущест

венным результатам. Наряду с ранними работами [10, 12, 44—46] следу

ет особенно отметить цикл экспериментальных исследований Н. М. Олех

новича с сотрудниками по поляризационным свойствам реальных
кристаллов с различной плотностью дислокаций (см. [14]). Ими подроб

но изучены интегральные [47—49] и дифференциальные [11, 13, 50, 51]
коэффициенты отражения для а также наблюдались

Рис. 6. Интегральные поля


ризационные характеристики

в зависимости от толщины

кристалла. Асимметричный

случай Лауэ (b=2), падаю


щий пучок линейно поляри


зован под углом 45° к век


тору

дифракционное двупреломление и деполяризация [52]. Хотя эксперимен

ты до сих пор проводились главным образом для
продемонстрировали, что дарвиновская теория дифракции в мозаичных
кристаллах часто не в состоянии дать количественного описания экспери

мента. Например, отношение коэффициентов отражения
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Т а б л и ц а II. Поляризационные свойства дифрагированной волны при поляризо

ванной падающей

ванных пучков (так называемый коэффициент поляризации [11, 13, 50,
51]) выходит на плато в области дифракции (рис. 7). Такое поведение
можно, по
видимому, объяснить предполагая, что размеры отдельных
блоков настолько велики, что становится существенной первичная
экстинкция в каждом блоке [50, 51]. Однако некоторые из наблюдаемых
на эксперименте особенностей не имеют даже качественного объяснения;
например, сообщается [53], что при некоторой плотности дислокаций ин

тегральный коэффициент отражения для больше, чем для

(рис. 8).
В связи со сказанным очевидно, что требуется дальнейшая разработ


ка теории дифракции в несовершенных кристаллах, а для проверки пред

сказаний теории обязательно
должны привлекаться поляриза

ционные измерения как наиболее
информативные. В частности, мо

жет быть обобщена на случай
произвольной поляризации теория
Като [54], а также ее развитие в
работах [55, 56].

Возникает интересный общий
вопрос: каково максимальное
число параметров, описывающих
поляризационные характеристики
каждого рефлекса (имеются в
виду такие величины, которые
могут быть измерены с помощью
поляризаторов и анализаторов
без измерения фаз пучков)? Ока

зывается, из
за того, что в каждом
акте рэлеевского рассеяния не
происходит смешивания
ляризаций, независимых парамет

ров всего четыре (каждый из них
есть функция угла падения и угла
отражения). В качестве таких
примеров могут быть выбраны,
например, коэффициенты отраже

ния для
комплексный «коэффициент отра

жения» для недиагональной ком

поненты тензора поляризаций,
т. е. величина, связывающая недиагональные компоненты тензо

ров поляризаций падающего и дифрагированного пучка. Подчеркнем,

Рис. 7. Угловые зависимости коэффициента

отражения неполяризованного излучения

при плотности дислокаций 3 · 10
5
 мм

– 2
. Сим


метричный случай Брэгга,

лучение [50]
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не смешиваются, если дифракция имеет двухвол

новой (или компланарный многоволновой) характер и отсутствуют ани

зотропия рентгеновской поляризуемости и вращение плоскости поляри


зации.
Следует отметить, что измерения поляризационных свойств дифрак


ции в совершенных и, особенно, в несовершенных кристаллах имеет так

же и метрологическое значение. Так как кристаллы используются в каче

стве монохроматоров, то для ряда приложений (например, для структур

ного анализа) важно знать количественно поляризационные характери

стики излучения после монохроматора. Поэтому в настоящее время по

Рис. 8. Зависимость отношения ин


тегральных коэффициентов отраже


ния пучков с
от фактора экстинкции у, характе


ризующего несовершенство кристал


ла. 200 (а)
 и 400 (б)
рефлексы в

излучение [53б]. 1 — эк


сперимент, 2 — расчет, учитываю


щий только первичную экстинк


цию в отдельных блоках мозаики

призыву Международного союза кристаллографов [57] проводится изу

чение поляризационных свойств монохроматоров и методов их измерения

[58—60].

2. Анизотропия рентгеновской восприимчивости. Традиционное пре

небрежение анизотропией рентгеновской восприимчивости при рассмо

трении дифракции на кристаллах (см. раздел 1) во многих случаях впол

не оправдано [61]. Однако эта анизотропия является причиной ряда ка

чественных эффектов, таких как наличие дихроизма и двупреломления
недифракционной природы (в основном вблизи краев поглощения), кото

рые представляются довольно очевидными. Нетривиальным качествен

ным следствием анизотропии является возникновение рефлексов, запре

щенных по симметричным причинам в случае изотропной восприимчиво

сти (т. е. появление «запрещенных» рефлексов [20—23]).

Для изучения анизотропии рентгеновской восприимчивости естест

венно использовать два взаимодополняющих подхода; феноменологиче

ский, основанный главным образом на симметрийных соображениях,
и микроскопический, учитывающий конкретную атомную структуру кри

сталла. Следует подчеркнуть, что симметрийные ограничения на тензор
рентгеновской восприимчивости отнюдь не сводятся к тем, которые из

вестны из обычной оптики. При изучении симметрийных свойств тензора
восприимчивости в оптическом диапазоне кристалл рассматривается как
однородная среда [62, 63]. В этом случае существенна только однород


ная часть восприимчивости симметрия которой определяется точечной
группой кристалла и хорошо известна из оптики [62, 63]. Для дифрак

ции рентгеновских лучей существенна неоднородная (периодическая)

симметрия которой различна в различных точках элементар




ной ячейки кристалла и определяется пространственной группой кри

сталла. Общие свойства рентгеновской диэлектрической восприимчиво

сти подробно обсуждаются в работах [61], а симметрийные ограничения

в [22, 23] (см. также ниже).
Одним из проявлений анизотропии восприимчивости является ма


гнитное рассеяние рентгеновских лучей и магнитный дихроизм, которые
имеют место в магнитоупорядоченных кристаллах и рассмотрены ниже в
разделе 2.4.

2.1. Д в у п р е л о м л е н и е и д и х р о и з м в б л и з и к р а е в п о 

г л о щ е н и я . Последовательное описание анизотропии рентгеновской
восприимчивости строится на основе квантовомеханической теории и тре

бует знания атомных и кристаллических волновых функций электронов
[26, 61, 64]. Для нас здесь важно лишь понять физические причины воз

никновения анизотропии и оценить ее величину, поэтому мы несколько
упростим реальную картину взаимодействия рентгеновских лучей с кри

сталлами. Ясно, что анизотропия восприимчивости появляется как след

ствие кристаллической структуры из
за искажения волновых функций
свободных атомов кристаллическими полями. Источником анизотропии
являются дисперсионные (резонансные) поправки к восприимчивости,
тогда как главная (потенциальная) часть восприимчивости оказывается
изотропной. Наиболее сильно искажаются волновые функции внешних
электронов, но они дают очень малый вклад в дисперсионные поправки,
так как энергия связи внешних электронов мала по сравнению с энерги

ей рентгеновских фотонов. Заметные дисперсионные поправки (порядка
вклада в диэлектрическую проницаемость от нескольких электронов на
атом) дают внутренние электроны К
 и L
оболочек в случае, если энер

гия фотонов близка к К
 или L
краям поглощения, хотя эти оболочки
очень мало искажаются кристаллическими полями. В простейшем, ди

польном приближении дисперсионная поправка к восприимчивости кри

сталла имеет вид [61, 64]

оператор импульса, действующий на координаты s
гo
волновая функция начального и совпадающего с ним ко


нечного состояния (рассматриваются только упругие процессы),
волновые функции промежуточных состояний, которые могут принадле

жать как дискретному, так и непрерывному спектру. Из (2.1) видно, от

куда возникает анизотропия восприимчивости: хотя волновые функции
начального (и конечного) состояния искажаются мало, волновые функ

ции промежуточных состояний могут быть искажены очень сильно,
и произведение матричных элементов не сводится к
изотропной составляющей. Отметим, что в рассматриваемом дипольном
приближении собственные поляризации для тензора (2.1) оказываются
линейными; действительная часть (2.1) дает двупреломление, а мни

мая—дихроизм (круговые двупреломление и дихроизм отсутствуют);
кроме того, дисперсионные поправки слабо зависят от переданного им

пульса (т. е. от рефлекса Н). Последнее обстоятельство связано с тем,
что для радиусов а

К
 и а

L
 оболочек К и L с энергиями, лежащими в рент


геновской области, выполняется соотношение и эффекты прост

ранственной дисперсии слабы.

Многочисленные экспериментальные [6, 20, 21, 65, 66] (см. рис. 9)
и теоретические [26, 61, 64] исследования показывают, что дисперсион

ные поправки и связанная с ними анизотропия восприимчивости макси
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мальны в непосредственной близости ( ~ 1 0 эВ) от края поглощения (так
называемая XANES—X
ray Absorption Near Edge Structure). Ниже
края поглощения основной вклад в анизотропию дают связанные воз

бужденные состояния, а непосредственно выше края — блоховские со

стояния электрона в кристалле.

Существенно выше края поглощения в области EXAFS
(Extended X = ray Absorption Fine Structure) анизотропия сильно убыва

ет с ростом энергии фотонов, но еще заметна на эксперименте [20, 21].

В этой области возможно полуфеноменологическое вычисление

Рис. 9. Коэффициенты по


глощения рентгеновских лу 


с поляризаци


ей, параллельной и перпен


дикулярной оси третьего

порядка вблизи К
края бро


ма [20].

котором в промежуточных состояниях учитывается дифракция фотоэлек

тронов на атомах, окружающих данный атом, а фотоэлектроны, как из

вестно, вылетают преимущественно в направлении поляризации падаю

щего рентгеновского фотона. Эта дифракция сильно зависит от расстоя

ний до ближайших атомов и от вида этих атомов; в результате анизотро


пия окружения данного атома заметно сказывается на анизотропии
в области EXAFS. Таким образом, хотя физические причины возникно

вения анизотропии восприимчивости вблизи краев рентгеновского погло

щения довольно очевидны, их количественный расчет достаточно сложен
[61, 64]. Поэтому естественно провести симметрийный а н а л и з тензора
восприимчивости, который не связан с деталями модельных предполо

жений.

2.2. С и м м е т р и й н ы е о г р а н и ч е н и я н а т е н з о р р е н т г е 

н о в с к о й в о с п р и и м ч и в о с т и к р и с т а л л а . Рентгеновская вос

приимчивость в немагнитных кристаллах описывается симметричным
тензором второго ранга который остается неизменным при
любых преобразованиях, входящих в пространственную группу кристал

ла. Легче всего найти общий вид такого тензора, если воспользоваться
следующими наглядными соображениями. Атомы в кристалле занимают
определенную правильную систему точек (одну или несколько). Поэтому

достаточно: 1) определить тензор только для одного базисного ато

ма данной правильной системы точек с учетом точечной симметрии поло
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Определив таким образом наиболее общий вид для базисного

атома, с помощью соотношения (2.2) легко находим тензоры
остальных атомов данной правильной системы точек, используя в каче

стве g операции симметрии связывающие положение j�го атома с ба

зисным атомом. Разумеется, все эти операции должны быть проделаны
для всех правильных систем точек, в которых в данном кристалле нахо

дятся атомы.

В результате получим наиболее общий вид тензора
мый с пространственной группой симметрии кристалла. При этом авто

матически оказывается учтенным и отличие электронной плотности ато

мов от сферически симметричной (будучи скаляром, электронная плот


ность пропорциональна шпуру тензора

По своим симметрийным свойствам тензор радикально отлича

ется от тензора восприимчивости в оптическом диапазоне; в частности,

даже в кубических кристаллах не сводится к скаляру. Локальная

различна в различных точках элементарной ячейки. От


метим, что общий вид можно найти и без обращения к конкретной
атомной структуре кристалла [22], однако используемый выше подход

более нагляден и, кроме того, позволяет выделить вклад в
мов разного сорта.

Получить тензор, удовлетворяющий этому соотношению, можно путем

усреднения произвольного симметричного тензора по группе G [68]:

матрица точечного преобразования, a
g
 — век


тор трансляции. Если тензор инвариантен относительно преобразо


вания g, то
Если базисный атом расположен в точке с симметрией, описываемой

точечной группой G, то тензор описывающий восприимчивость это

го атома, очевидно, не изменяется при любом преобразовании g, принад


лежащем этой группе, т. е. в этом случае должно удовлетворять
следующему, вытекающему из (2.2), соотношению:

жения этого атома; 2) после этого тензор для j
го атома правильной

системы точек получается путем преобразования тензора
ствием операции симметрии, связывающей положения базисного и j
го

атома в кристалле; 3) полный тензор при таком подходе является
суммой по всем атомам данной правильной системы точек и по всем пра

вильным системам точек, занятых в данном кристалле атомами.

Таким образом, для нахождения общего вида нам надо знать,

как преобразуется тензор под действием операций симметрии.

Пусть в пространстве задан некоторый тензор Если осуществить
некоторое преобразование g, включающее точечное преобразование
(поворот или отражение) и трансляцию, то получающийся в результате

этого преобразования тензор следующим образом связан с исход


ным тензором (см., например, [67, 68]):
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2.3. З а п р е щ е н н ы е р е ф л е к с ы . Хорошо известно, что при ди

фракции рентгеновских лучей на кристаллах наблюдаются регулярные
погасания рефлексов, т. е. систематическое обращение в нуль структур

ных амплитуд некоторых рефлексов из
за того, что атомы внутри элемен

тарной ячейки находятся в нескольких симметрийно связанных положе

ниях [32]. Совокупность таких запрещенных рефлексов определяется
пространственной группой кристалла и приведена в [71]. Однако приве

денные в [71] условия, ограничивающие возможные рефлексы, получены
в предположении, что атомные факторы одинаковы у всех атомов, нахо

дящихся в эквивалентных положениях, т. е. фактически предполагается,
что образующие кристалл атомы сферически симметричны. На самом

деле из
за взаимодействия друг с другом атомы в кристалле не сфериче

ски симметричны, что приводит к их неэквивалентности в рассеянии и
может приводить к появлению «запрещенных» рефлексов. Более точно
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обычная структурная амплитуда, единичная матрица,

а анизотропная часть определена так, что Sp

Симметрийные ограничения на сказываются на тензорном виде

(см. [22, 23]). Для произвольного вектора Н никаких ограничений на

нет, и, как всякий симметричный бесследовый тензор,
имеет пять независимых комплексных компонент. Однако если вектор Н
направлен вдоль осей симметрии, то число независимых компонент тен


уменьшается (ось z выбираем вдоль Н): если Н параллелен

если Н параллелен осям 3, 4, 6, то

Если Н параллелен плоскости зер


кального отражения, то, выбирая ось х перпендикулярно этой плоскости,
имеем

Интенсивность и поляризационные свойства рефлексов с тензорной
структурной амплитудой (2.6) могут быть найдены и в кинематическом,
и в двухволновом динамическом приближении аналогично тому, как это
уже делалось при рассмотрении дифракции мёссбауэровского излучения
[69] и дифракции света в жидких кристаллах [70]. В большинстве слу


по сравнению с и все рассмотрение может быть про

ведено по теории возмущений. Наибольший интерес представляют рас

смотренные в следующем разделе случаи, когда по симметрий


ным соображениям («запрещенные» рефлексы), а
анизотропии снимает погасание рефлексов.

где все обозначения как в (1.2). Амплитуду полезно разделить на
изотропную и собственно анизотропную части,

Используя кроме симметрийных свойств еще и физическую природу
происхождения анизотропии, можно получить дальнейшие ограничения

Так, учитывая малость радиуса К и L оболочек, в дисперсионной

можно положить в (2.3) и (2.4) r = 0, что существенно упро

щает все вычисления, а в случае расположения атомов в частных пози


циях может изменить вид тензора (примеры приведены ниже).
Для нахождения интенсивности и поляризационных свойств отдель


ных рефлексов удобно ввести тензорную структурную амплитуду

порциональную фурье
гармонике восприимчивости
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можно сказать, что атомы, находящиеся в эквивалентных кристаллогра

фических положениях, могут быть неэквивалентны с точки зрения их
взаимодействия с электромагнитным (рентгеновским) излучением, и амп

литуды рассеяния на таких атомах могут оказаться различными.

Имеется несколько физических причин, приводящих к различию амп

литуд рассеяния на кристаллографически эквивалентных атомах. Наибо

лее известными причинами являются несферичность электронной плотно

сти атома, а также анизотропия и ангармонизм тепловых колебаний ато

мов [72—74] (хорошо известный пример — рефлекс 222 в кристаллах со
структурой алмаза). Другой пример дает зависимость амплитуды рас

сеяния от спина электрона, которая приводит к очень слабым магнитным
рефлексам при дифракции рентгеновских лучей в магнитоупорядоченных
кристаллах (см. раздел 2.4). Анизотропия рентгеновской восприимчиво

сти также может приводить к различию амплитуд рассеяния, так как
кристаллографически эквивалентные атомы могут быть связаны операци

ей симметрии, содержащей поворот, а при поворотах тензор анизотропии
может изменить ориентацию своих главных осей.

Условия, определяющие для кристалла с данной пространственной
группой возможные брэгговские рефлексы, могут быть, как известно, раз

личны для общих и частных положений атомов в элементарной ячейке
[32, 71]. Если учитывать несферичность атомной электронной плотно

сти или тепловое движение атомов, то условия для частных положений
нарушаются, а для общих — нет. Однако последние могут тоже нару

шаться, если принять во внимание анизотропию восприимчивости. Ясно,
что те условия, которые связаны с центрированностью решеток, остаются
справедливыми и в этом случае, так как при чистых трансляциях транс

формационные свойства тензоров и скаляров совпадают. Но ограничения
на рефлексы, возникающие из
за наличия плоскостей скольжения или
винтовых осей, больше не справедливы [20—24], и мы это строго дока

жем, но вначале дадим наглядную интерпретацию этого явления.

Пусть в кристалле имеется плоскость скольжения (рис. 10, а), т. е. на

пример, отражение относительно плоскости yz и смещения вдоль оси z

на полпериода оставляет структуру неизменной. Атомы в положениях А
и В кристаллографически эквивалентны, но соответствующие им тензоры
восприимчивости (символически изображенные эллипсоидами) поверну

ты друг относительно друга, и эти атомы по
разному поляризуются полем
падающей рентгеновской волны. В случае рефлексов 00l с l = 2n+1 эти
атомы рассеивают в противофазе; если не учитывать анизотропию вос


Рис. 10. Действие элементов симметрии на атомы, обладающие анизотропией восприимчивости.

а — Плоскость скольжения с, б — ось



приимчивости, то рассеянные от этих атомов волны гасят друг друга,
и рефлексы оказываются запрещенными; при учете анизотропии волны,
рассеянные атомами А и В, отличаются и по интенсивности, и по поляри

зации, вследствии чего погасание рефлексов снимается. Аналогичный ме

ханизм может приводить к снятию запретов с рефлексов, «запрещенных»
винтовыми осями (рис. 10, б, в).

Перейдем теперь к детальному симметрийному рассмотрению. При
всех преобразованиях симметрии, входящих в пространственную группу
кристалла, кристалл переходит сам в себя; следовательно, структурные

амплитуды должны оставаться неизменными. В случае рассмотрен

ной выше плоскости скользящего отражения смещение на полпериода
вдоль оси z приводит к умножению структурной амплитуды рефлекса

отражение относительно плоскости
приводит к изменению знака ху� и xz
компонент тензорной структурной
амплитуды. Из условия инвариантности структурной амплитуды при рас

сматриваемом преобразовании получаем, что для l = 2п (разрешенные
рефлексы) в структурной амплитуде должны зануляться ху� и xz
компо

ненты, тогда как для l=2n+1 («запрещенные» рефлексы), наоборот, за

нуляются все компоненты, кроме ху и xz. Таким образом, симметрия не
требует полного обращения в нуль структурных амплитуд рефлексов с

чии анизотропии восприимчивости.
Аналогичным образом можно рассмотреть рефлексы, «запрещен


ные» из
за наличия винтовых осей. Пусть винтовая ось направлена
вдоль оси z, т. е. кристалл инвариантен относительно совместной опера

ции поворота на угол относительно оси z и смещения вдоль z
на j/N части периода (N = 2, 3, 4, 6; j= 1, . . . , N—1). При повороте тен


зорная структурная амплитуда преобразуется в
щении приобретает дополнительный множитель

тельно, инвариантность относительно этой операции требует выпол

нения условия

Если анизотропия отсутствует, то из (2.7) следует, что
(п — произвольное целое число), т. е. все эти рефлексы являются запре

щенными [71]. С учетом анизотропии из (2.7) следует, что запрет с этих
рефлексов, за редким исключением, снимается (табл. III). Из табл. III
видно, что для каждого «запрещенного» рефлекса все компоненты тензо


выражаются максимум через два независимых параметра,
эти параметры могут быть комплексными. Во избежание недоразумения
подчеркнем, что эти параметры различны для различных рефлексов; они
зависят, вообще говоря, от длины волны, а их численное значение может
быть вычислено из микроскопической теории. Из рассматриваемой здесь
феноменологической теории следует лишь, что эти параметры не обязаны
быть равными нулю, если в кристалле есть только винтовая ось или толь

ко плоскость скользящего отражения. Наличие других элементов симме

трии может привести к дополнительным соотношениям между парамет


и, в частности, обратить их (или один из них) в нуль. На

пример, в кубических кристаллах остаются запрещенными рефлексы с

[23]. Кроме того, эти параметры могут зануляться из
за
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где матрица поворота
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того, что атомы, которые дают вклад в анизотропию, находятся в положе

ниях с достаточно высокой симметрией.

Из табл. III следует, что для различных типов рефлексов тензор
имеет различный вид, и можно ожидать, что свойства этих типов реф

лексов также различны (см. ниже). Интересно отметить, что некоторые
рефлексы, связанные с винтовыми осями, остаются запрещенными. Так,
в случае оси 6

3
 обязательное наличие оси 3 приводит к отсутствию ани


зотропии в плоскости ху, и поэтому запрет на рефлексы с l=2n+1 не

снимается и для них для осей 6
1
 и 6

5
 рефлексы с l=6n+3 также

остаются запрещенными. При учете квадрупольного взаимодействия эти
рефлексы могут стать разрешенными, и это обстоятельство может быть
использовано для обнаружения квадрупольного механизма взаимодей

ствия рентгеновских лучей с атомами кристаллов.

Учет анизотропии изменяет интенсивность и особенно поляризацион

ные свойства рефлексов. Для разрешенных рефлексов эти изменения
имеют характер поправок (исключение составляет возможность 90° рас


волны) и могут быть найдены как в кинемати

ческой, так и в динамической теории. Для запрещенных рефлексов поля

ризационные свойства радикальным образом отличаются и оказываются
весьма необычными: например, падающая волна мо

жет дать дифрагировавшую и наоборот. Так как
структурная амплитуда этих рефлексов довольно мала, для них можно
использовать кинематическое приближение. В этом приближении ампли

туда дифрагировавшей волны дается выражением

где множитель A такой же, как в (1.3). Выражение (2.9) позволяет вы

числить интенсивность и поляризацию дифрагировавшей волны при лю

бой поляризации падающей. Для этого удобно ввести величину
сывающую интенсивность компоненты с произвольной поляризацией
в отраженном пучке при произвольной поляризации падающего

Т а б л и ц а I I I . Компоненты тензорной структурной амплитуды

для «запрещенных» рефлексов (остальные компоненты:



Таким образом, для рефлексов I типа падающий пу

чок всегда дает дифрагировавший, и наоборот; непо

ляризованный пучок дает также неполяризованный дифрагировавший.
Рефлексы I типа пропадают при дифракции назад (так как при этом

интенсивность этих рефлексов не
зависит от азимутального угла

Интенсивность рефлексов II типа для различных винтовых осей оп

ределяется следующими выражениями, вытекающими из (2.9) — (2.14)
и табл. III:
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азимутальный угол поворота относительно вектора Н (ось z),

отсчитываемый от оси х, а для осей имеет более простой
вид:

Рассмотрим, например, свойства запрещенных рефлексов, связан

ных с наличием винтовых осей. Из табл. III видно, что все эти рефлексы
можно разделить на два основных типа: тип I — рефлексы, для которых

равны нулю, и тип II — все остальные рефлексы. Пока

жем, что поляризационные свойства этих типов рефлексов существенно
различны.

Наиболее простые поляризационные свойства у рефлексов I типа.
Из выражений (2.9) — (2.14) и из табл. III сразу следует, что для всех
рефлексов I типа причем для оси 2

1

интенсивность дается выражением

векторы соответствующих поляризаций. Поляризация ди

фрагировавшей волны определяется единичным вектором
Отметим, что вектор может зависеть, а может и не зависеть от векто

ра поляризации падающего пучка (см. ниже).

Если падающее излучение или неполяризо

вано, то интенсивность рефлекса определяется соответственно соотно

шениями



(верхний и нижний знаки в (2.17) соответствуют двум возможностям

(см. табл. III)) . В отличие от рефлексов I типа интенсив

ность рефлексов II типа различна для
Как видно из (2.18) и (2.19), при малых брэгговских углах сильнее отра


пучки. Для винтовых осей третьего и шестого
порядков рефлексы II типа оказываются «киральными», т. е. их интен

сивность различна для правой и левой круговых поляризаций падающе

го пучка. Например, при брэгговском отражении назад
ражений (2.9) следует, что только компонента с определенной круговой

поляризацией (правой, если
пытывает дифракционное отражение (причем дифрагировавший пучок
имеет такую же круговую поляризацию). Волна с противоположной кру

говой поляризацией не дифрагирует. Таким образом, при
талл «работает» как круговой поляризатор, и при любой поляризации
падающего пучка дифрагировавший пучок имеет определенную круго

вую поляризацию, зависящую от индекса l и от того, правая ли или ле

вая винтовая ось (см. табл. III). При поляризации для этих реф

лексов II типа являются не круговыми, а эллиптическими. Для винто

вых осей шестого порядка отношение осей эллипса поляризации равно

причем большая ось эллипса параллельна вектору
ляризации (правая или левая) определяются, как и для
винтовых осей третьего порядка отношение осей эллипса поляризации
сложным образом зависит от и от соотношения между параметрами

и мы его приводить не будем. Для винтовых осей четвертого по


рядка рефлексы II типа киральны, если
Следует особо отметить наличие азимутальной зависимости интен


сивности «запрещенных» рефлексов (даже в случае неполяризованного
падающего пучка). Изучение этой зависимости позволяет определить

величину компонент тензора (параметров и их относитель

ную фазу. В [23] было показано, что из азимутальной зависимости мо

гут быть селективно определены координаты атомов, дающих вклад в
анизотропию.

Поясним сказанное на примере рефлексов 00l (l = 2n+1) в кристал

ле с пространственной группой содержащем 4 атома в частных по
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приимчивости атомов, находящихся в позициях с такой симметрией, ха

рактеризуется разностью восприимчивостей (параллельно и пер

пендикулярно оси 3). Следовательно, обе величины F

1
 и F

2
 выражаются

и через координату х; можно показать, что
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и интенсивность рефлексов 00l (l = 2п+1) оказывается пропорциональ

Таким образом, из азимутальной зависимости

интенсивности «запрещенных» рефлексов может быть определена коор

дината х, что и было убедительно продемонстрировано в недавней рабо

те [21] (рис. 11) на примере кристалла NaBrO

3
.

Кроме определения координат атомов возможны и другие примене

ния «запрещенных» рефлексов: они могут быть полезны при интерпрета

ции спектров вблизи края поглощения (причем в отличие от коэффици

ента поглощения эти рефлексы дают информацию не только о мнимой,

но и о действительной части атомных факторов, к тому же не усреднен

ную по элементарной ячейке); с их помощью можно определять фазы
некоторых рефлектов [75]; с помощью поляризационных измерений мо

жет быть установлена абсолютная конфигурация право
левонесиммет

ричных кристаллов; в кубических кристаллах эти рефлексы дают, по

видимому, единственную возможность наблюдения анизотропии воспри

имчивости отдельных атомов.

Помехой для наблюдения «запрещенных» рефлексов могут быть так
называемые рефлексы Реннигера, т. е. окольное возбуждение «запре

щенных» рефлексов через разрешенные рефлексы [72, 76]. Однако та

кая многоволновая дифракция возможна только при определенных ази

мутальных углах которые легко вычисляются (именно из
за околь


ного возбуждения возникли отдельные выбросы точек на кривых
рис. 11). Более того, благодаря интерференции с рефлексами Реннигера
может быть определена фаза тензорной структурной амплитуды «запре

щенных» рефлексов (для скалярного случая такой метод решения «фа

зовой проблемы» уже применялся [77—79]).

2.4. М а г н и т н о е р а с с е я н и е . Главный вклад в рассеяние рент

геновских лучей дает томсоновский механизм рассеяния на заряде элект

ронов, который на классическом языке можно представить как диполь

ное излучение заряда, ускоренного в электрическом поле рентгеновской

Рис. 1 1 . Наблюдаемая (точки) и вычисленная ( л и н и и ) азимутальные зависимости интенсивности

«запрещенных» рефлексов 00 l (l= 1, 3, 5) в [21]; неполяризованное излучение с энергией

13474 эВ (ниже К
края Вr). Точки, сильно отклоняющиеся от теоретической кривой, соответствуют

рефлексам Реннингера
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волны. Однако кроме заряда электрон обладает собственным магнит

ным моментом а также магнитным моментом, связанным с ор

битальным движением в атоме, и взаимодействие рентгеновской
волны с этими моментами приводит к магнитному рассеянию, чувстви

тельному к магнитной структуре вещества. Основные каналы такого маг

нитного рассеяния на классическом языке можно представить следую

щим образом (рис. 12) [25, 80]: 1) магнит

но
квадрупольное излучение магнитного мо


движущегося ускоренно за счет
силы — еЕ; 2) электрическое дипольное из

лучение заряда,ускоренного силой
3) магнитное дипольное излучение магнит

ного момента за счет поворота моментом

Кроме того, в магнитном рассея

нии могут проявляться резонансные явле

ния [81], так называемое «резонансное маг

нитное рассеяние», идущее через атомные
уровни, расщепленные обменным взаимо

действием (аналог зеемановского расщеп

ления).

Из сказанного ясно, что поляризацион

ные свойства магнитного рассеяния рентге

новских лучей резко отличаются от рэлеев

ского рассеяния. На феноменологическом
языке наличие магнитного рассеяния соот

ветствует добавкам к восприимчивости вида

абсолютно антисимметричный
единичный тензор) и к добавкам, явно за

висящим от волновых векторов падающей и
рассеянной волн (что эквивалентно учету
пространственной дисперсии). Такого рода члены приводят, в частности,
к различному рассеянию право
 и левополяризованных волн и к вра

щению плоскости поляризации (эффекту Фарадея).

По абсолютной величине амплитуда магнитного рассеяния на одном
электроне оказывается в раз меньше амплитуды рэлеевского
рассеяния, а некоторые члены — в р/(тс) раз меньше, где р — харак

терный импульс электрона в атоме; для рентгеновской области обе оцен

ки дают ~ 10

–2
. С учетом того, что в атоме только небольшое количе


ство электронов имеют нескомпенсированный момент и что формфактор
для таких электронов быстро падает с ростом угла рассеяния, получаем,
что амплитуда магнитного рассеяния меньше рэлеевского на атоме на
3—4 порядка. Использование синхротронного излучения, несмотря на
слабость магнитного рассеяния, позволяет сделать его рабочим методом
исследования магнитных свойств твердых тел.

Для количественного описания магнитного рассеяния необходим,
естественно, квантовомеханический подход. Хотя соответствующие фор

мулы, содержащие зависимость сечения рассеяния фотона от спина
электрона, были известны достаточно давно (как для свободных, так и
для связанных электронов [33, 80, 82]), предложение об их использова

нии для исследования магнитных свойств твердых тел было сделано
только в 1970 г. [24]. Так, для свободного электрона (комптоновское
рассеяние) из
за наличия спина сечение рассеяния оказывается различ

ным для параллельной (+) и антипараллельной (—) спину круговых
поляризаций [33]:

Рис. 12. Магнитное рассеяние фото


на на атоме в рамках классической

электродинамики [25]



(ср. с (2.1)). Подробный анализ магнитного рассеяния как на основе
(2.21), так и с учетом следующих релятивистских поправок проведен в
работах [26, 27].

Рассмотрим, например, случай больших частот
В этом случае суммирование по промежуточным состояниям
водится в (2.22) элементарно, и в выделяются два члена, спиновый и
орбитальный, зависящие от векторов S и Р соответственно:

Существенно, что спиновый и орбитальный члены имеют разную зависи


мость как от поляризаций е
0
 и е

1
, так и от направлений

= k 1/|k 1 | падающего и рассеянного пучков, что позволяет разделить
вклад от этих членов, а также выделить магнитное рассеяние на фоне
рэлеевского. Например, магнитное рассеяние, вообще говоря, различно
для право
 и левополяризованных пучков, поэтому при его учете

уже не являются собственными и т. д. Более подробный
анализ поляризационных свойств магнитного рассеяния может быть
проведен точно так же, как в разделе 2.3 (см. также [88]). Отметим,

операторы импульса и магнитного момен

та электрона, А — векторный потенциал поля. Член с А2

 дает в первом
приближении теории возмущений томсоновское рассеяние, а член р'А
во втором приближении дает дисперсионные поправки к амплитуде рас

сеяния, которые автоматически включают магнитное рассеяние [33]:

угол рассеяния (формула (2.20) получена в нерелятивистском
приближении Первые эксперименты по комптоновскому рас

сеянию поляризованных рентгеновских лучей были проведены Сакаи и
Оно с использованием с энергией 122 кэВ от радиоактивного
источника Со

57
 [83]. Эта работа показала принципиальную возможность

наблюдения магнитного комптоновского рассеяния и его применения
для изучения распределения по импульсам поляризованных электронов
в кристалле (см. также [84, 85], где использовалось поляризованное по
кругу синхротронное излучение). Более детально теория магнитного
комптоновского рассеяния на связанных электронах представлена в
[86, 87].

Рассмотрим теперь подробнее когерентное упругое рассеяние, в ко

тором после акта рассеяния атомная система остается в начальном со

стоянии [24—27, 33]. Для этого можно воспользоваться нерелятивист

ским гамильтонианом взаимодействия электрона с электромагнитным
полем:
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что в практическом отношении для описания магнитных дифракционных
рефлексов почти всегда достаточно кинематической теории (ввиду на

личия поглощения), хотя выполнено и динамическое рассмотрение [89,
90].

Магнитное рассеяние рентгеновских лучей в ближайшие годы несом

ненно станет рабочим методом исследования магнитных свойств твер

дых тел. Несмотря на то, что сечение рентгеновского магнитного рас

сеяния на 4—5 порядков меньше, чем сечение магнитного рассеяния ней

тронов, высокая интенсивность синхротронного излучения позволяет
преодолеть трудности, связанные с этой малостью [91]. Если пионер

ские работы [25, 92] по наблюдению магнитных рефлексов в NiO и Fe

2
O

3

с использованием обычных рентгеновских трубок требовали огромных
усилий (см. также работу [93]), то использование синхротронного излу

чения позволяет исследовать даже детали магнитной структуры. В ка

честве примера можно привести исследование спиральной магнитной
структуры в гольмии [28, 94—96]. Из
за того, что в гольмии период спи

рали много больше кристаллического, возникают дополнительные реф

лексы (сателлиты) вблизи кристаллических рефлексов, которые и были
объектом исследования в [28, 90]. Причиной этих сателлитов может быть
как магнитное рассеяние, так и магнитоупругие эффекты, что можно
различить по поляризационным свойствам [28, 88]. Проведенное в ра

ботах [28, 94—96] детальное изучение положений, ширин и поляриза

ционных свойств сателлитов позволило выделить ряд нетривиальных
особенностей магнитного упорядочения в гольмии.

Кроме магнитного рассеяния, в рентгеновской области могут иметь
место магнитные дихроизм и двупреломление, в частности, магнитное
вращение плоскости поляризации (эффект Фарадея). Эти явления опи

сываются магнитными поправками к рентгеновской восприимчивости,
которые пропорциональны магнитным поправкам к амплитуде рассеяния
вперед на магнитных атомах. Нетрудно убедиться, что приближения, в
котором получено (2.23), в этом случае недостаточно, так как для рас

сеяния вперед амплитуда (2.23) обращается в нуль [82, 97]. Ненулевые
эффекты получаются либо в случае следующих поправок порядка

либо в резонансном случае (вблизи края поглощения), когда
существенны дисперсионные поправки. Первый случай теоретически рас

смотрен Барышевским, Думбрайсом и Любошицем [98] (см. также
[82]), и полученные результаты дают количественное описание для фа

радеевского вращения с энергией кэВ [99]; для рент

геновского диапазона их теория дает угол поворота плоскости
поляризации в железе примерно 0,008 град/см, тогда как самые совре

менные эксперименты дают для вращения в железе только ограничения
сверху <50 град/см [38], а наблюдаемое вращение в никеле порядка

град/см [4]. Более существенными в рентгеновской области могут
быть дисперсионные поправки [100—104]; при использовании частичной
круговой поляризации синхротронного излучения было показано [103],
что в железе круговой дихроизм сильно изменяется (в том числе по
знаку) вблизи края поглощения и в непосредственной окрестности края

поглощения может достигать 5·10
–4

 при толщине 2 мг/см
2
,

т. е. 2,5 мкм; в области EXAFS наблюдался дихроизм поряд

ка 10

–4
. Так как дихроизм наблюдается в виде отдельных полос, из дис


персионных соотношений следует, что вращение плоскости поляризации
в этих полосах должно быть того же порядка, что и дихроизм, т. е.

100 град/см.
Магнитное рассеяние рентгеновских лучей обладает рядом досто


инств в исследовании магнитных свойств по сравнению с рассеянием
нейтронов (последнее см. в [105]). Например, использование СИ позво

ляет достичь лучшего разрешения в (в перспективе до



что особенно важно при исследовании длиннопериодических
структур [27, 28, 94—96]. Принципиальные преимущества возникают
при использовании резонансных эффектов — появляется возможность се

лективного изучения магнитных свойств атомов определенного сорта, в
том числе магнитных свойств незаполненных состояний. Применение
поляризационных измерений позволяет разделить спиновой и орбиталь

ный вклады в распределении намагниченности, а в случае резонансных
эффектов — разобраться в структуре атомных и кристаллических уров

ней [26, 88, 106—108]. В области EXAFS магнитное рассеяние и дихро

изм дают информацию о магнитной структуре ближайшего окружения
атома (сам атом может быть и немагнитным); напомним, что осцилля

ции в EXAFS возникают из
за обратного рассеяния фотоэлектронов,
которое зависит от спина фотоэлектрона и магнитного момента рассеи

вающего атома. Дополнительную информацию может дать интерферен

ция магнитного рассеяния с рэлеевским и с рассмотренным выше рас

сеянием на анизотропной части рентгеновской восприимчивости. Осо

бенно перспективно применение рентгеновских лучей для исследования
магнитной структуры тонких пленок, поверхности и поверхностей разде

ла твердых тел [27, 109, 110].

В заключение этого раздела подчеркнем, что для успешного изуче

ния анизотропии рентгеновской восприимчивости и магнитного рассея

ния решающее значение будет иметь совершенствование техники поля

ризационных измерений, особенно измерений круговых поляризаций.

3. Поляризационные эффекты в рентгенооптических элементах.
В настоящем разделе рассматриваются способы получения и преобразо

вания рентгеновской поляризации. Так как устройства преобразования
поляризации основаны на дифракционных эффектах, все изложение
существенно опирается на теорию, изложенную в разделе 1.

3.1. П о л я р и з а ц и я и з л у ч е н и я р е н т г е н о в с к и х и с т о ч 

н и к о в . В традиционных рентгеновских источниках—рентгеновских труб

ках— излучение может быть либо тормозным, либо характеристическим.
Тормозное излучение, как известно [18, 33], поляризовано, но реально
степень поляризации довольно мала из
за того, что направление движе

ния электронов, испущенных катодом трубки, после попадания в твер

дое тело быстро изотропизируется. Излучение частично поляризовано
вдоль пучка электронов, степень поляризации составляет всего несколь

ко процентов и возрастает в коротковолновую сторону [111]. Характе

ристическое излучение от поликристаллов неполяризовано. В монокрис

таллах наблюдается частичная поляризация рентгеновских характери

стических спектров (особенно L
 и М
серий), что служит источником
информации об анизотропии окружения атомов, их химических связях
и т. п. (см., например, [112]), однако для получения поляризованного
излучения названные эффекты не применяются. Поэтому для получения
поляризованного рентгеновского пучка излучение от трубок поляризу

ют, как правило, дифракционными поляризаторами, что, однако, позво

ляет получать только линейную поляризацию (см. ниже).

Настоящей находкой для рентгеновской оптики стало синхротрон

ное излучение электронов, движущихся с ультрарелятивистскими ско

ростями в магнитном поле [113—116]. Синхротронное излучение в на

копительных кольцах и виглерах обладает огромной интенсивностью, не

прерывным спектром, сосредоточено в основном в плоскости орбиты
электронов (расходимость в направлении, перпендикулярном плоскости

порядка тс
2
/E~10

–4
 при Гэв) и обладает уникальны


ми поляризационными свойствами. В частности, синхротронное излучение
электрона, движущегося по круговой траектории, имеет в плоскости ор
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биты 100%
ную линейную поляризацию с электрическим вектором, ле

жащим в плоскости орбиты. Выше и ниже плоскости орбиты (в преде

лах угла излучение эллиптически поляризовано вправо или влево в
зависимости от знака проекции направления излучения на угловую ско

рость электрона. Распределение интенсивности для линейных и круго

вых компонент синхротронного излучения приведено на рис. 13. Излу

чение с высокой степенью круговой поляризации может быть получено в
специально сконструированных виглерах [117].

Исключительные возможности для получения поляризованного излу

чения с наперед заданными видом и степенью поляризации дают спе

циальные устройства для генерации СИ — ондуляторы [116, 118—119]

Рис. 13. Угловая зависимость интенсивности линейных (а) и круговых (б ) компонент поляризации

синхротронного излучения

(хотя в них технически сложно получить достаточно жесткое рентгенов

ское излучение [120]). В плоских ондуляторах, установленных в прямо

линейных промежутках накопителей электронов, излучение всегда име

ет линейную поляризацию. В спиральных ондуляторах электрон движет

ся по спирали, и излучение имеет круговую поляризацию. В работах
[121—123] было предложено использовать два повернутых и сдвинутых
друг относительно друга плоских ондулятора; когерентное сложение
двух линейно поляризованных волн со сдвигом фазы в такой системе он

дуляторов позволяет получать практически любую поляризацию и лег

ко изменять ее в процессе эксперимента. Отметим также, что по своей
природе близким к ондуляторному излучению является излучение час

тиц, каналированных в кристаллах [124—126].

В реальных ускорителях синхротронное излучение частично депо

ляризуется из
за конечных размеров пучка и из
за имеющегося разбро

са в направлениях движения электронов [127—129]. Другим источни

ком деполяризации могут быть кристалл
монохроматоры [130]. Отме

тим, что из
за различия в отражении кристалл
моно

хроматоры могут быть использованы для изменения поляризации СИ,
в частности, для «подправления» эллиптической поляризации до круго

вой. Однако, как подробно обсуждалось в разделе 1, следует иметь в
виду, что при дифракции возникает дополнительная разность фаз между

и может иметь место частичная деполяризация
(исключение составляет случай кинематической дифракции). Оценки и
количественный учет этих эффектов могут производиться по формулам,
приведенным в разделе 1, однако в случае несовершенных кристалл
мо

нохроматоров эти оценки не очень надежны в связи с тем, что, как пра




вило, количественные характеристики несовершенства кристаллов
мо

нохроматоров известны недостаточно точно.

3.2. П о л у ч е н и е и а н а л и з л и н е й н ы х п о л я р и з а ц и й . Так
как большинство источников рентгеновского излучения не дает пол

ностью поляризованного излучения, то естественно широкое использо

вание дифракционных поляризационных явлений для получения, анализа
и преобразования поляризованных пучков. Наиболее широко исполь

зуются в настоящее время дифракционные поляризаторы (и соответст

венно анализаторы) с [2—5, 10—14, 131 — 133], хотя, по
види

мому, наиболее перспективны поляризаторы, использующие эффекты ди

намической дифракции: эффект Борманна [129, 134, 135] и различную
ширину областей отражения для [136—138] (воз

можна также поляризация излучения, основанная на пространственном

разделении отраженных пучков [139]). Достоин

ством 90
градусных поляризаторов является их простота и то, что свой

ство рассеивать под 90° только не зависит от степени со

вершенства и толщины кристалла. Недостаток таких поляризаторов
заключается в необходимости подбора для каждой длины волны кристал

ла и рефлекса с кроме того, для рефлексы оказывают

ся довольно высокого порядка (например, 333 в Ge для излучения

и, следовательно, довольно слабыми, что уменьшает светосилу
поляризатора.

В поляризаторах на эффекте Борманна (эффекте аномального про

хождения) используется тот факт, что поглощение блоховских волн в
области дифракции сильно отличается от поглощения плоской волны.
Это отличие связано с тем, что блоховские волны, являясь суперпози

цией двух (или большего числа) плоских волн, образуют в кристалле
стоячую волну. Поглощение такой стоячей волны зависит от того, где
расположены ее пучности — на атомах или в промежутках между ними
(в первом случае поглощение возрастает, а во втором — существенно
ослабляется). Для нас сейчас существенно, что для
но подобрать условия, когда поле блоховской волны на атомах обраща

ется в нуль, тогда как для такой возможности нет из
за
того, что векторы имеют разное направление для прямой
и дифрагированной волны, и полная компенсация не достигается. В ре


компонента поглощается сильнее даже в ус

ловиях аномального прохождения, и, выбирая достаточно толстый крис

талл, можно добиться полной и прошедшего, и дифраги

ровавшего пучка (в случае Лауэ). Главным достоинством такого мето

да поляризации является то, что эффект Борманна наблюдается для

и легко перестраивается с одной длины на другую; кроме того,
этот эффект наиболее ярко проявляется как раз для сильных рефлексов.
Недостатки здесь следующие: а) требуется высокое совершенство крис

таллов; б) при малых коэффициенты аномального поглощения для

мало отличаются и приходится использовать крис

таллы большой толщины, что ведет к поглощению к «полезной»
ризации; в) эффект Борманна проявляется в небольшой части области
отражения с угловыми размерами Все это приводит к ограничен

ности эффективного применения поляризаторов на эффекте Борманна.

По
видимому, более перспективными являются поляризаторы Хар

та — Родригеса [136, 137], использующие различия в ширинах областей
отражения для пучков в случае Брэгга (см.
рис 1 , а). Такие поляризаторы — монохроматоры состоят из двух почти
параллельных кристаллов, разориентированных на угол
чем угловая ширина области отражения для пучка,
но меньший, чем угловая ширина области отражения для
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ванного пучка. В результате последовательного двукратного отражения
от кристаллов существенно подавляется (рис. 14); лю

бого требуемого подавления можно достичь путем много

кратного отражения [136]. Практически поляризаторы Харта — Родри

геса выпиливаются из единого монокристалла, а разориентация на угол

Рис. 14. Поляризационное отношение достижимое на поляризаторе Харта — Родриге


са при четырехкратном отражении от Si (в различных диапазонах длин волн удобно использовать

различные рефлексы, индексы которых указаны на рисунке) [136]

Рис. 15. Схема поляризатора Харта — Родригеса [136]

другую, и всего нескольких рефлексов позволяют перекрыть весь исполь

зуемый рентгеновский диапазон. Применение в поляризаторах много

кратных отражений дает ряд дополнительных преимуществ: а) подав

ляются «хвосты» кривых отражения; б) подавляются высшие гармони


которые имеют более узкую область отражения; в) при
четном числе отражений не изменяется направление распространения
пучка, что часто оказывается удобным в рентгеыооптических измерени

ях; г) даже в отсутствие разориентации кристаллов
вольно сильно подавляется.

достигается за счет управляемой упругой деформации (рис. 15). Та

кие поляризаторы легко перестраиваются с одной длины волны на



Отметим, что все дифракционные поляризаторы обладают общим
существенным недостатком: угловая расходимость поляризованного
пучка мала в направлении, перпендикулярном направлению поляриза

ции (порядка угловой ширины области отражения), тогда как расходи

мость в направлении поляризации обычно больше и определяется расхо

димостью падающего пучка. Эту разницу необходимо учитывать при
дифракционных экспериментах с поляризованными пучками, где она мо

жет быть источником систематических погрешностей (подробный анализ
трехкристальных дифракционных систем приведен в [140]). Избавиться
от многих систематических погрешностей и повысить точность поляриза

ционных измерений позволяет схема со скрещенными поляризатором и
анализатором, подробно проанализированная Хартом [3].

3.3. Р е н т г е н о в с к а я п л а с т и н к а Несмотря на то, что ис

пользование синхротронного и ондуляторного излучения позволяет по

лучать практически любую поляризацию, в рентгеновской области су

ществует проблема получения и особенно анализа произвольно поляри

зованных пучков, в частности, преобразования линейной поляризации в
круговую и обратно, т. е. стоит вопрос о создании четвертьволновой
пластины. Как уже отмечалось, в рентгеновской области обычное дву

преломление очень мало, и основные надежды на создание четвертьвол

новой пластины возлагаются на использование двупреломления, возни

кающего в области брэгговской дифракции (см. раздел 1), и реальность
этих надежд уже подтверждена экспериментально [3, 85, 103, 141, 142].
Заметим, однако, что непосредственно в области сильного дифракцион

ного рассеяния реализация этой идеи сталкивается с практическими
трудностями. Основная трудность состоит в том, что из
за сильного из

менения фаз и интенсивностей волн в области дифракции (см. рис. 1, 2)
для получения высокой степени поляризации необходимо использовать
пучки с очень малой угловой расходимостью.

В разделе 1 уже обращалось внимание на то, что дифракционное
двупреломление сравнительно медленно убывает при отклонении на

правления распространения пучка от брэгговского угла. Покажем, что
использование этого двупреломления вне области сильного дифракцион

ного отражения дает вполне реальную возможность для преобразования
поляризации проходящего сквозь кристалл пучка и, в частности, для
создания пластинки

Величина двупреломления в этой области углов дается формулой
(1.17) и в случае Лауэ, и в случае Брэгга, а интенсивность дифрагиро

ванной волны очень мала (порядка Таким образом, в данном

случае ситуация во многом аналогична обычной оптике анизотропных
сред, с тем исключением, что величина двупреломления сильно зависит
от направления распространения волны.

Наличие двупреломления (1.17) приводит к тому, что по мере рас

пространения первичной волны между ее
понентами возникает разность фаз где L — длина
пути в кристалле. Линейно поляризованная под углом 45° к векторам

волна преобразуется в волну с круговой поляризацией при
т. е. при длине пути

Для того чтобы рассматриваемое двупреломление можно было ре

ально использовать для преобразования поляризации, необходимо, что

бы на толщине L

с
 поглощение не было слишком велико, т. е.

коэффициент поглощения). Так как зависит от (через атом
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ный фактор), то для выполнения (3.1) существует некоторый оптималь

ный угол, который находится из условия максимальности выражения

Далее, так как ( Z — а т о м н ы й номер),

то для выполнения (3.1) выгодно брать кристаллы из атомов с малым Z.
Рассмотрим в качестве примера распространение

в алмазе вблизи рефлекса 111. С помощью (1.17) получаем
выражено в сантиметрах, а радианах. При

0,038 см и ехр 0,5. В интервале длин
отклонение при котором изменяется

соответственно, и условия применимости рас

сматриваемого приближения хорошо вы

полнены (интенсивность дифрагирован

ной волны меньше 1% от падающей).
Аналогичные результаты получаются для
рефлекса 220, а также для рефлекса 200
в LiF (рис. 16), тогда как для кремния

Рассмотрим теперь, к чему приводит и
насколько существенна угловая расходи

мость пучка (немонохроматичность может
быть учтена аналогичным образом). Из

за наличия расходимости отклонение от
брэгговского угла не строго фиксиро

вано, и, следовательно, прошедшая сквозь
кристалл волна будет суперпозицией
волн с различной поляризацией, т. е. бу

дет частично деполяризована. Пусть на
кристалл падает линейно поляризованная
под углом 45° к векторам
отклонение от брэгговского угла изменя

ется от
причем в этом интервале все углы равно

вероятны. Среднее отклонение
но таким, чтобы при нем происходило
преобразование линейной поляризации в круговую. Как можно показать,
степень поляризации в этом случае определяется соотношением

Рис. 16. Рассчитанная зависимость угла

от длины волны для

четвертьволновой пластинки в случае

различных рефлексов (угол отстройки

может быть увеличен за счет уве


личения толщины L
c
)

на (3.2) можно получить приближенное выра

жение

Из (3.3) следует, что может быть не слишком мало по сравнению
даже при из (3.2) получается достаточно высо


кая степень поляризации
Таким образом, может быть реально осуществлено преобразование

поляризации рентгеновского излучения (в частности, линейной в круго

вую и обратно) с небольшой потерей в интенсивности. Следует отме

тить, что рассматриваемый здесь случай в практическом отношении об

ладает достоинствами, отсутствующими при использовании двупрелом

ления непосредственно в области сильной дифракции. Действительно,
дифракционная добавка к показателю преломления резко меняется
внутри области сильного дифракционного отражения (см. рис. 1, 2),



и в этом случае для получения определенной поляризации необходимо,
чтобы расходимость падающего пучка была много меньше угловой
ширины области дифракционного отражения, т. е. должна быть порядка
долей секунды. В рассматриваемом же здесь случае должно быть вы

полнено менее жесткое неравенство что легче осуществить,

может быть порядка угловых минут. К тому же в области
дифракции имеется еще целый ряд усложняющих факторов (см. раз

дел 1): наличие нескольких волн, эффект Борманна и т. п., тогда как в
рассматриваемом случае ситуация аналогична обычной оптике.

Еще одно достоинство рассматриваемого подхода заключается в
том, что вне области дифракционного отражения двупреломление слабо
зависит от совершенства кристалла (см. раздел 1). Поэтому приведен

ными выражениями можно пользоваться и в случае сравнительно несо

вершенных кристаллов, если используемое отклонение от брэгговского
угла много больше, чем ширина их кривой отражения.

В заключение этого раздела отметим, что эллиптическая поляриза

ция может быть получена из линейной и при дифракции в геометрии
Брэгга за счет использования разности фаз дифрагированных волн с

(см. рис. 1, а) [143, 144]. Однако практическая
реализация преобразования поляризации сталкивается с определенны

ми трудностями; например, для получения круговой поляризации в та

кой геометрии требуется несколько последовательных отражений [143].

3.4. М а я т н и к о в ы е б и е н и я . Одним из ярких динамических
эффектов являются маятниковые биения возникающие
при дифракции из
за интерференции блоховских волн. Напомним (см.
раздел 1), что каждой поляризации соответствуют две собст

венные блоховские волны с различными волновыми векторами; из
за
этой разности и возникают биения интенсивности как прошедшей сквозь
кристалл, так и дифрагированной волны (см. (1.7), (1.8)). Эти биения
могут наблюдаться в зависимости от угла отклонения от условий Брэг

га и от пройденного в кристалле пути, причем биения в зависимости от
толщины остаются и в интегральных характеристиках (см. рис. 2, 3).
Существенно, что из
за различия в амплитудах рассеяния
ризованных волн периоды осцилляции для них различны, что может
приводить к взаимному погашению осцилляции [34, 145, 146], если па

дающее излучение неполяризовано, или имеет круговую поляризацию,
или поляризовано под углом 45° к векторам Как известно, маят

никовые биения используются для точного измерения структурных амп

литуд; поэтому для повышения контрастности интерференционной кар

тины (и повышения точности измерения структурных амплитуд) жела

тельно использовать излучение [147].

Маятниковые биения испытывают также поляризационные характе

ристики пучков [2], такие как угол поворота и отношение осей эллипса
поляризации (если поляризация падающего пучка отличается от
тогда как в степени поляризации биения менее выражены.

В заключение этого раздела вкратце перечислим некоторые еще не
упоминавшиеся области применения поляризованного рентгеновского
излучения. Это, прежде всего, топография почти совершенных кристал

лов. В этом случае для наблюдения очень малых искажений решетки
требуется, чтобы ширина кривой отражения была как можно меньше,
что достигается применением излучения (в [148] по

казано, что можно наблюдать относительные искажения решетки поряд

ка 10

–8
). Дифракция излучения при углах

ких к 90°, позволяет исключить экстинкцию при точном измерении
структурных амплитуд [149, 150]. Отсутствие рассеяния
ванного излучения под углом 90° используется также для улучшения от
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ношения сигнал — шум в рентгеновском флуоресцентном анализе [151,
152] и при мёссбауэровской фильтрации синхротронного излучения
[153]. Несомненно, что область применения рентгеновских поляризаци

онных явлений будет и дальше расширяться.

Заключение. Обсуждавшиеся выше поляризационные явления в
рентгеновской области длин волн и их применения (возможные и уже
реализованные) показывают информативность и перспективность этого
метода исследования твердых тел. И хотя практическая реализация
этого метода требует усложнения рентгеновской аппаратуры (вплоть до
применения синхротронов), все окупается уникальностью получаемой
информации. Чтобы лучше представить пути развития этой области в
будущем, полезно сформулировать еще не решенные проблемы. Это,
прежде всего, проведение полного поляризационного измерения для
рентгеновских пучков (т. е. измерение всех трех поляризационных ха

рактеристик: степени поляризации, ориентации и отношения осей эллип

са поляризации). В настоящее время главная трудность здесь состоит в
получении и особенно в анализе круговых поляризаций. Преодолению
этой трудности будет способствовать создание удобной в работе плас


Для анализа круговых поляризаций могут также использо

ваться «запрещенные» рефлексы — как магнитные, так и связанные с
анизотропией восприимчивости (см. разделы 2.3 и 2.4). Отметим, что
проблема полного поляризационного измерения успешно решается в
случае мёссбауэровского излучения, которое, как известно, также ле

жит в рентгеновской области. Для мёссбауэровского излучения созданы
поляризаторы и анализаторы для любой поляризации [154—158]. Рент

геновские поляризационные явления и в обычных (немёссбауэровских)
кристаллах можно изучать, применяя мёссбауэровскую технику детек

тирования, а в качестве источника излучения вместо рентгеновской
трубки — мёссбауэровский источник (область применимости такого ме

тода ограничивается дискретностью используемых длин волн [159] и,
главным образом, малой интенсивностью мёссбауэровских источников).

Слабо изучены поляризационные явления в условиях многоволно

вой дифракции [160—165]. При некомпланарной многоволновой геомет

рии собственные поляризации практически всегда отличаются от
и, более того, изменяются в области дифракции; можно ожидать, напри

мер, преимущественного отражения определенной круговой поляризации
и других необычных эффектов. Отметим также, что при некомпланарной
многоволновой дифракции в несовершенных кристаллах необходимо ис

пользовать уравнения для тензоров поляризации даже при вычислении
интенсивностей дифрагированных волн. По существу, только начато
изучение поляризации рентгеновских пучков в резонаторах [166—168]
и при дифракционной фокусировке [169—170]. Недостаточно исследо

вана поляризация рентгеновских лучей, испытавших неупругое рассея

ние и рассеяние на дефектах: поляризация комптоновских фотонов не

сет информацию об импульсном распределении поляризованных элект

ронов, а по поляризации диффузно рассеянных лучей можно судить о
наличии динамических эффектов [171]. Мало изучены поляризационные
эффекты при дифракции в условиях полного внешнего отражения [172—
175]. Находится на ранней стадии своего исследования вопрос о вра

щении плоскости поляризации рентгеновского излучения в оптически
активных средах [3, 5, 38, 176]. Не решены некоторые технические проб

лемы, например отсутствует метрологическое обеспечение поляризаци

онных измерений в рентгеновской области [177, 178]. Учитывая наблю

давшийся рост числа источников синхротронного излучения и совершен

ствование техники традиционных рентгеновских измерений, следует в
ближайшее время ожидать интенсивного развития исследований и при
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менений поляризационных эффектов в рентгеновской оптике и быстро

го прогресса в перечисленных выше областях.
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