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1. BBEAEHI1E 

n~TepaTypa He AaeT AOCTaT04H~X CSeAeH~~ 0 nOflHO~ OTpamaTeflb
HO~ cnocofiHOCT~ Kp~CT?flflOS ~ Kp~CTaflfl~4eCK~X nflOCKOCTe~ B 3as~
C~MOCT~ OT 3Hepr~~ KSaHTOSOrO ~3flY4eH~H ~ nOPHAKOS OTpameH~H, 
nony4aeM~x s 3Kcnep~MeHTax. BoaH~KaeT Heo6xoA~MOCTb nposeAeH~R 

pac4eTOB COOTSeTCTSY~~~X Befl~4~H, 4T06~ O~eH~Tb CSeTOC~flY np~
MeHHeMoro Kp~cTann-A~~paK~~oHHoro cneKTPOMeTpa. 

Ha npaKT~Ke ~cnonbay~TCH Kp~cTann~, 04eHb paan~4H~e no ceoe~ 
CTpyKType: OT ~AeaflbHoro MOHOKP~CTanna AO Kp~cTaflflOS C noflHO~ 
M03a~4HO~ CTPYKTYPO~. AflH pac4eTa ~X noflHO~ OTpamaTeflbHO~ Cno
C06HOCT~ S HaCTOH~ee speMH cy~eCTSy~T TOflbKO ASa MeTOAa, KOTOp~e 
TpaKTY~T npeAeflbH~e cny4a~ ~AeanbHoro MOHOKP~CTanna IA~HaM~4e
CKaH Teop~H/ ~ Kp~CTanna C ~AeaflbHO~ M03a~4HO~ CTPYKTypo~ /K~
HeMaT~4eCKaH Teop~H/. Ha OCHOSe paC4eTOS no ofio~M MeTOAaM MOmHO 
3aAaTb ~HTepsan, S KOTOPOM nonHaH OTpamaTeflbHaH cnocofiHOCTb 
AOflmHa onpeAeflHTbCH S 3aS~C~MOCT~ OT CTeneH~ M03a~4HOCT~ Kp~
CTanna. 11cnOflb3YH 3TOT nOAXOA, MOmHO npeACKa3aTb Om~AaeM~e OT
pamaTeflbH~e cnoco6HocT~. AnH pean~aa~~~ Heo6xoA~M~x pac4eTos 
paapafioTaHa nporpaMMa P~RACG , KOTOpaR n03BOflReT paCC4~TaTb AflR 
6p3rroscK~x cneKTPOMeTpos nonH~e oTpamaTeflbH~e cnoco6HocT~ nnoc -
K~x KP~CTaflflOS S paMKaX K~HeMaT~4eCKO~ ~ A~HaM~4eCKO~ Teop~~ 

~ COOTSeTCTSY~~e 3Ha4eH~R AflR ~30rHYT~X KP~CTaflflOS S paMKaX 
A~HaM~4ecKo~ Teop~~. Y4~T~sa~TCH 3~~eKT~ norn~eH~H, neps~4HO~ 

~ STOP~4HO~ 3KCT~HK~~~ ~ Sfl~RH~e TeMnepaTyp~ Ha Sefl~4~H~ OTpa
maTeflbHO~ cnoco6HocT~. Heo6xoA~M~e AflR pac4eTos aTOMH~e ~aKTOPbl 
pacceRH~~ ~ COOTSeTCTSeHHO CTPYKTypH~e ~aKTOp~ paCC4~T~Sa~TCH 
fl~fio Ha OCHOSe KSaHTOSO~ MeXaH~K~ ~fl~ PHAa, ~CnOflb3y~ero Tafiy
fl~posaHHble K03¢l~~~~eHT~ 111. 

2. TEOPETI14ECKI1E nPEACTABnEHI1R 

06~aR npo6neMa pac4eTa nonHo~ oTpamaTeflbHO~ cnoco6HocT~ pac
CMaTp~saeMoro Kp~cTanna cocTo~T s s~4~cneH~~ ~HTerpana 

+oo 
P= (R(e)de, /1/ 

-oo 

rAe R(m - Ko3~~~~~eHT oTpameH~R s A~anaaoHe o6nacT~ oTpameH~H 
S6fl~3~ MaKC~MYMa ~HTeHC~SHOCT~. nocKOflbKY R(e) TOflbKO S 04eHb 
Y3KOM A~ana30He OTfl~4aeTCH OT HYflH, MOmHO ~HTerp~posaH~e SeCT~ 
s npeAenax ±oo. B AaflbHe~weM M~ 6yAeM pewaTb ypasHeH~R AflH cneKT-

2 

j, 

1 

poMeTpOS op3rra, T.e. He paccMaTpHSaeTCH Cfly4a~ TpaHCMHCCHOHHO
ro cneKTPOMeTpa. np~ ~3flOmeH~~ HymH~X AflH pac4eTOS ~opMyfl M~ 
~cnonbayeM Teop~~. np~seAeHHY~ s pa6oTe 121. 

K~HeMaT~4ecKaH Teop~R npeHe6peraeT npo~eccaMH norn~eHHH ~a
ny4eH~H ~ MHOroKpaTH~M pacceHH~eM ~ HSflHeTCH cnpaseAfl~SO~ AflH 
~AeanbHoro M03a~4Horo Kp~cTanna. Ecn~ Ton~~Ha Kp~cTanna TaKaR, 
4TO npo~cxoA~T nonHoe norno~eHHe ~any4eH~H, To MomHo Han~caTb 
AflR nonHo~ oTpamaTenbHO~ cnoco6HocT~: 

+oo 2 
PKiiH.= J R(e)de =A3 1L !F(2e)! 2 (£._)

2 
l+cos

2
2en 

-oo Jl. 2 me 4 sin2en 
/2/ 

rAe N - 4~cno H4eeK Ha eA~H~~e o61>eMa, F(2e) - CTPYKTYPH~~ ~aK
TOP, A - Afl~Ha sonH~, Jl. - 3~~eKT~BHbl~ K03~~~~eHT nor h~eH~H, 
e 2/ mc2 - KflaCCH4eCK~~ paA~YC 3fleKTpoHa, en on~c~saeT ~cnpasneHH~~ 
AflH cny4aH 6p3rroscKoro oTpameH~H yron 6p3rra. 6p3rroscK~~ aaKoH 
/n- nOPHAOK OTpameH~H, d - MemnilOCKOCTHOe paCCTOHH~e/ 

liA = 2d sine /3/ 

cnpaSeAfl~S T04HO TOflbKO AflH OTpameHHH SHYTP~ KPHCTanna. np~ sxo
Ae ~3fly4eH~H S Kp~CTaflfl H S~XOAe H3 Kp~cTanna npOHCXOAHT npenoM
neH~e ~3fly4eH~H, B03H~Ka~ee np~ 3TOM OTKflOHeH~e OT 3aKOHa /1/ 
~cnpasnHeTCR eA~H~M AeKpeMeHTOM HHAeKca npenoMneH~H n = l - 8. 

3To ~MeeT oco6oe sHa4eH~e AI1R MRr~oro peHTreHosc Koro ~any4e

H~H. BKI1aA onHcaHHoro npo~ecca MOmHo Y4~T~saTb sseAeH~eM 3~~eK
T~SHO~ MemnflOCKOCTHO~ nocTOHHHO~ dn AI1H KamAOrO nOPHAKa OTpame
H~R: 

nA =2dnsinen = 2d(l-T)sinen, /4/ 

rAe d HSflHeTCH HCT~HH~M paCCTOHH~eM MemAY KP~CTaflfl~4eCKHM~ nnoc
KOCTHM~ d(hkf). KoppeKTYPH~~ ~aKTOP T ~MeeT s~A 

T = 8/ sin 2e • n /51 

AnR npaKT~4eCK~x pac4eTos s A~anasoHe s~we KpaH caMonorn~eH~H 
MOmHO ~CnOI1b30SaTb S~pameH~e /2/ 

8 .. 2,7·10-e pZM A2 

Mo 
/6/ 

0 
rAe A (sA) noAcTasnHeTCH s /6/, p - nnocKOCTb Kp~cTanna s r/cM 3, 
M 0 - sec MoneKyn~ s rpaMMax, a Z M on~c~saeT 4~cno 3fleKTpoHos 
s MoneKyne. Yny4weHHoe on~caH~e AflH A~anaaoHa s~we ~ HHme K
KpaH caMonorn~eH~H, KOTopoe y4~T~saeT 3~~eKT~ norn~eH~R, 
ecTb / 3·6/ 
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8 
-в р л_2 Лlt 

2,68.10 ·-(Zм + Zк-lnl1- - 1), 
м ,\2 ,\2 

к 

171 

где Z к - число электронов в К -оболочке и Л к - длина волны К -
края самопоглощения. 

После подстановки соотношения /5/ в /4/ получаем значение 
исправленного для случая брэгговского отражения угла 

nл. n2 л2 4 fJ
0 

=Зlcsin[- +(--+8) ] 
4d 16d2 

и 

dn 
nЛ 

2 вinfJ0 

!8/ 

/9/ . 

Точный расчет полной qтражательной способности требует учета 
дополнительного члена в коэффициенте -пог.r.ощения, который описы

вает уменьшение отражательной способности вторичной экстинкцией. 

Эффективный коэффициент поглощения в /2/ тогда имеет вид 

ILзфф,=J.L+gQ, /10/ 

где 

з е 2 2 1 + cos22fJ 
Q =Л (-) 1 F(2fJ) I2 N

2 
n 

mc 2 2 sin2 2(}0 

/11/ 

Постоянная g показывает, насколько кристалл похож на идеальный 

мозаичный кристалл (g = 0) . g рассчитывается по формуле 

d 
g < 2 cot2fJ (cot 2е - 1) 001 

n n Л /12/ 

где d001 - межплоскостное расстояние в направлении z-оси кри

сталла. 

Идеальные монокристаллы рассматриваются в рамках динамической 

теории, которая учитывает также потери отражательной способности 

за счет многократного рассеяния. Полная отражательная способ- • 
ность рассчитываетсJ:~ по Дарвину 111 1: 

+оо 

R' = J R(fJ)dfJ = _i_л2N IF(2fJ) j 1 + l coв2fJn1 
дин • __ 3" sin 2fJ n 

/13/ 

При отражении от идеального монокристалла, если угол падения 

луча (J находится в диапазоне полного отражения, интенсивность 

4 

~ 

'· ~ 

падающего луча сильно уменьшается при пересечении кристалла из

за п~вичной экстинкции. Амплитуда падающеrо луча уменьшается 

в е-~ раз и интенсивность излучения - в е-2~ раз при пересечении 
каждой плоскости. Средний коэффициент поглощения излучения опи 

сывается формулой 

~ =..!!.. ЛNd IF(2fJ) I (L) 1 + loos28n 1 
4 mc2 

/14/ 

и уравнение /13/ приобретает вид 

р р , -~ 
дин. = дин.· е /15/ 

Найденные в /2/ и /15/ зависимости описывают полную отражатель
ную способность плоских кристаллов с учетом поглощения и экстинк

ции. Поскольку интерес представляет и переход к изогнутому кри

сталлу, подход к оценке отражательной способности изогнутого 
кристалла в динамической теории дан в 1 2 1 • Отражательная способ
ность здесь есть 

Р дин.(R) = [1- exp(-iieRПsec(Jn )] х 
/16/ 

cosfJ n 
х !О + -- [1- exp(-2J.Lt cosece )]\, 

2J.LR n 

где R - радиус изгиба кристалла, - толщина кристалла, а 

J.L е = ~ J.L = 1_ 9/: sin е 
4 е 4 ~ d • 

/17/ 

n есть 4/3 области полного отражения ~(J от идеального кристал

ла, 

n = 4- М = .i. ((J- е n ) F(2fJ) (1 + !cos2fJ n \), 
" 3 F(O) 

/18/ 

где F~) - структурный фактор излучения, рассеивающегося в на

правлении падающей волны, а F(2fJ) - структурный фактор рассея

ния излучения на угол 2(}. 

Структурный фактор характеризует интенсивности отражения 

в зависимости от атомной структуры элементарной ячейки. Для 
кристаллической плоскости (hkf) его можно представпять в виде 

F hkf(2e) I. (fo · + ~ f~ (Л) + М" (Л)) е 2"\n(hx j+ky j + rzj) -Bj (n/ 2d )2 
j J J j е n ' 

/ 19/ 
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где суммирование идет по всем атомам j элементарной ячейки с ко

ординатами (х 1 ,у 1 .~z 1).Атомный фактор рассеяния имеет вид 111 

r "'r 0 +М'(Л) +М"(Л), /20/ 

где fo - атомный фактор рассеяния для частот, значительно rоре
вышающих частоты любого края самопоглощения, и L\f'(,\), L\f"(,\) 
реальная и мнимая части поправки для аномальной дисперсии. Ве
личины L\f' и L\f" берутся из 1 1/ . 

Атомный фактор рассеяния описывает только рассеивающую спо

собность покоящихся атомов. Однако атомы в кристаллической ре

шетке колеблются вокруг своего состояния равновесия вследствие 

теплового движения. · Амплитуда колебаний растет с температурой 

и вызывает гофрировку .кристаллических плоскостей . Влияние тем

пературы учитывается введением фактора е-М в /19/. м равняется: 

М= 2В(..Е_) 2
, /21/ 

2d 

где значение В, как правило,указано в таблицах работы 1 11• С увели
чением температуры е-М падает и связанная с ней полная отража
тельная способность кристалла.В диапазоне температур,представ

ляющих практический интерес, поправок, как правило, можно не 

вводить 121• 

3. ОПИСАНИЕ ПРОГРАММЫ PBRAGG 

Для расчета полной отражательной способности и других харак
теристик кристалла, являющихся функцией энергии квантового из

лучения и порядка отражения различных кристаллов и плоскостей, 

разработана программа РВRАGG,которая служит для вычисления упо

мянутых величин в геометрии Брэгга.Расчеты ведутся на основе тео

рии, данной в разделе 2. Существующая программа позволяет 

рассчитать полные отражательные способности плоских кристаллов 

в кинематической и динамической теории и для изогнутых кристал

лов в динамической теории. Основой всех расчетов является сим- . 
метричная геометрия Брэгга, т.е. случай, когда отражающие кри

сталлические плоскости (hkf) расположены параллельна к кристалли-

ческой поверхности. 

На рис. 1 указана схема программы PBRAGG. После чтения неко

торых управляемых параметров NI(I = 1, ... ,5) считываются величины 

STOFF - название соединения; ТУР - тип структуры; z - число 

электронов в молекуле; р - плотность кристалла; М - масса моле

кулы; Н, К, L - индексы Миллера для выбранной плоскости; А, 

В, , С- координаты элементарной ячейки; а , ~ , у - углы эле
ментарной ячейки. Подпрограмма ABST определяет объем элементар- ~ 
ной ячейки: 

6 

""" 

CALL РНАSЕ 
рас~ т 
e2wi(hx•lcy•lzl 

чтение 
ELEMIII 

расч~т 

n,9'n1EI,dn1EI 

да 

печ~ть 

"·"n ·~n·~A) 
AIFWHMI~L 

Рис.\, Схема работы программы PBRAGG. 
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1 ~ 
V = - = АВС (1- со52а - со5 2 f3 - СО 52 у + 2 OOSaC08{3005y) , 

N /21i 

где N - число элементарных ячеек в единице объема и d- неисправ
ленное расстояние между кристаллическими плоскостями 

2 2 2 -~ d = V(s11 H + s22 к + 8ззL + 28 12 нк + 2823KL + 2813 HL) , /22/ 

где 

в 2с2 . 2 811 = 8Ш а, 812 АВС 2 (СО8аСО8{3- со5у), 

822 = A2 C 2 8in 2 {3, 8 23 А 2вс (со5 f3 СО8 у - СО8а), /23/ 

8зз = A2B28in2y, 8 13 = АВ 2С(со5уОО8а- СО8/3). 

Уравнения /21/, /22/ и · /23/ основаны на уравнениях для триклин
ной системы, так как здесь содержатся все другие системы как 
частные случаи. 

Подпрограмма РНАSЕ определяет для ряда структур фазовый фак
тор в уравнении /19/. Потом считывается информация о составе 
кристалла ELEM(I). Для случая определения атомного фактора рас
сеяния на основе аналитического ряда формы 1 1 ~ 

4 
. n 2 r01 = I a 1J ехр(-Ь 1 . (--) ) + cJ 

1 = 1 J 2dn ' 124/ 

вводятся коэффициенты а ij , . Ь lj , с J (N5 = 2). При расчете струк

турного фактора /19/ учитывается влияние термического движения 
(Nl ~ 1), вводится ф~ктор Bj.B пренебрежении термическими коле
баниями решетки (N1 = 1) в программе используется значение В J =О. 
Для расчета полной отражательной способности изогнутого кристал
ла затем происходит чтение данных о радиусе изгиба R и толщине 

кристалла t (N2 ~ 1). После считывания значений энергий, для ко
торых определяются коэффициенты отражения, в случае необходимо

сти (NЗ ~!)считываются исправленные для случая аномальной дис
персии д!j и д!j'. Потом вводится коэффициент пог лощения ll· 
Через параметр N4 можно либо учесть, для каких порядков отраже
ния надо рассчитать отражательную способность (N4 = 2), либо опре

делить соответствующие величины для всех возможных порядков от

ражения. После выбора порядка отражения проверяется для данной 
энергии, какие порядки отражения могут существовать в рассмат

риваемом случае, и определяются соответствующие углы On и по
правки на расстояние между кристаллическими плоскостями. Если 

для определенной энергии не удовлетворяется условие nЛ / 2d < l, на 

8 

' 

печать выдается соответствующая диагностика. При условии N2 ~2 
возможен расчет атомного фактора рассеяния методами квантовой 

механики. Для этого при помощи систем подпрограммы НЕХВ рассчи

тываются по методу Дирака-Фока-Слейтера /8/ релятивистские вол
новые функции. Расчет атомного фактора рассеяния производится 
затем по уравнению 

fOj = :I fnfj (1J.) = :I 
nfj nfj 

00 2 2 f (А niJ (r) + Bnij (r)) j 0 (IJ. r )dr , 
о 

/25/ 

где Antj(r) , В .nfj (r) - умноженные на r малые и большие компонен
ты релятивистской волновой функции орбитали (nfj); j 0 (1J.r)- сфе
рические функции Бесселя. Параметр ll имеет форму 

ll = 477 sin О 
,\ . /26/ 

Если foj не рассчитывается на основе уравнения /25/,используется 

уравнение /24/. Поскольку ряд /24/ справедлив только при усло
вии 5in0n / Л < 2 111 , при повышении этого предела расчет f Oj не вы
полняется и печатается соответствующая диагностика. 

После расчета температурного фактора по уравнению /21/ опре
деляется структурный фактор /19/ и полные отражательные способ
ности в кинематической /уравнение /2// и в динамический теории 
/уравнение /15// для данной энергии. Если N2 ~ 1, то рассчиты
вается отражательная способность изогнутого кристалла в динами

ческой теории по /16/ . Для получения дополнительной характери
стики изогнутого кристалла вычисляется угловая полуширина диф

ракционного отражения 

О ' = О + ln2 co50n / 2/J.R , /27/ 

которая может быть полезна при оценке светосилы конкретного 

спектрометра, и линейная ширина Дf на длине окружности фокаль
ного круга ,..... 

Ы = Rn + ln2 C080n/21J.. /28/ 

После печати названных величин происходит переход к расчету 

всех величин для следующей энергии или окончание счета. 

В табЛ. 1 указаны все входные данные программы PBRAGG. Пара
метр STOFF характеризует название соединения и ТУР - структур

ный тип элементарной ячейки. Структурный тип определяет положе

ние атомов в элементарной ячейке. Координаты атомов фиксированы 

в подпрограмме РНАSЕ для структурных типов AOl, АО2, АОЗ, АО4, 

АО9, ВО2, ВОЗ ,804. Существует возможность расширить этот список 
в случае необходимости. Предусмотрено, что соединение содержит 
максимум 5 элементов, на звание и возможнн~ степени их ионизации 
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Номер 

карты 

1 
2 

3 

4 

5 

б 

7 
8 

9 

10 

11 

12 

13 

14 

15 

16 

10 

Таблица 

Входной nоток даннь~ для npoгpa~I PBRAGG 

Условие 

NS;' 

NS;' 

NS;' 
N1;' 

NZ# 

N2;' 

N2;' 1 

NЗ#1 

N4# 2 

Параметры 

N1 ,N2,NЗ,N4,N5 
STOFF,TYP,NZ, 

RНО,ХМОЫ1 

H,K,L,A,B,C, 
AL,BE,GA 
ELEM(J) ,J=1 ,N 

AFAK(I,J) ,J=1 ,4 

ВЕХР (I,J), J= 1, 4 

CSUМ(I) 

B(I),I=1,N 

NBIEG 

XBIEGRA(I) 
1=1 ,NBIEG 

т 

NE 

Е ( I) , I = 1 , NE 

DISP1 (I,J) 
DISP2(I,J) 
I= 1 , N; J= 1 , NE 
ХИУ (I), I= 1 ,NE 

NBX,NBEUGX(I) 

Формат 

SII 
А8,2Х,А4, 

6X,I4,6X, 
2F10.0 

3I2,4X, 
6F10.0 
5А4 

8F10.0 

8F10.0 

8F10.0 
8F10.0 

,?N 
I2 

8F10.0 

8F10.0 

I2 

8F10.0 

8F10.0 

81!'10.0 

4012 

Замечания 

NZ - число электро

нов в молекуле, 

RHO - nлотность, 

IOIOLM - масса моле

кулы 

AL-a, ВЕ- f3 ,GA-y 

N - число различных 

элементов в ячейке, 

карты 5-7 читаются 
N раз 
aij,bij,Cj для оn
ределения f

0
j 

B(I) - коэффициент 
для оnределения тем

nературиого фактора . 

NBIEG - число различ

ных радиусов изгиба 

радиусы изгиба 

кристалла 

толщина кристалла 

число различнь~ 

энергий излучения 

энергии излучения 

nоnравки для ано

мального рассеяния 

коэффициент логло

щения излучения 

NBX - число рассмат

риваемых nорядков 

отражения 

Номер 

карты 
Условие Параметры Формат Замачания 

NBEUGX - рассматри

ваемые nорядки отра

жения,если N4=2, 
рассматриваются nер

вые 99 nорядков отр. 

17 NS= N раз nовторяштся 
входные данные npo
гpa~I НЕХВ/8/ для 
различнь~ элементов 

в ячейке 

указываются параметрами ELEM(I). Необходимо следить за тем, 
чтобы чтение параметров a 1j , bij, · cj , Bj происходило в той же 
самой последовательности, в какой они пробиты на перфокарте. 

Поскольку значение линейного коэффициента поглощения зависит 

от энергии, считывается необходимое количество коэффициентов 

и наблюдается соответствующая последовательность. Члены, опи

сывающие вклад аномальной дисперсии, тоже зависят от энергии 

и номера элемента. Считываются сначала значения для одного эле

мента при различных энергиях, потом аналогичные данные для сле

дующего элемента. Единицы измерения отдельных величин указаны 

в табл.2. 

" 

Табл~ца 2 

Единицы измерения отдельных величин 

Величина Единица Величина Единица 

измерения измерения 

RHO г/см3 в ~-) 

ХМОLН г/мол XBIEGRA,T мм 

А,В,С ХМУ 
-1 

' 
НМ ' 

см 

AL,BE,GA градусы Е кэВ 

ll 

' 



4. РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТА 

В качестве примера мы приведем некоторые результаты, получен

ные при помощи программы PBRAGG. На рис.2 показано изменение 

полной отражательной способности кристалла LiF(200) при энергии 

квантов 20 и 100 кэВ для первых восьми порядков отражения. Для 
LiF(200) на рис.3 представлен ход кривой полной отражательной 
способности в зависимости от энергии квантов. Обратим внимание 
на пересечение кривых для кинематической и динамической теории 
при n=l. Эти данныевнекоторой степени противоречат большинст
ву известных из литературы данных, свидетельствующих о том, что 

р 

рад 

10·4 

ю·7 

ю·8 

\ 
\ . 

\ 
\ 

\ 
\ 

\ 

LiF( 2001 

-- Ркин. 
- Рд.ин. 

""' ' ;' ' 
' ' ' ' \ '20 кэВ 

' ' \ 
20 кэВ 
\ 

\ 100 кэв 
\ 

\ 
\ 

\ 

100 кэВ 

Рис.2. Изменение полной отража

тельной способности Р кристалла 
LiF(200)пpи различных энергиях 

квантов Е для первых восьми по

рядков отражения n. Ркин.- кинема

тическая теория,Рдин.- динамиче

ская теория. 

р 

Р8А 

10·~ 

10·5 

10·6 

/' 
1 \ 
n•1 \ 

LiF 1200) 

__ ркин. 

-рдин. 
)... 

/.",. , ............. 
f\•2 \ ' \ ..... ' ......... 

\ ..... 
\ ..... ' ..... ' .................. 

n•1 

10. 9.___._-..~._..L..-_1...__.1-_J_--L.___j 
1 2 З 4 5 б 7 8 n 

,o·7~...1:--I..--:':--:.I:-~~.....&::--:J;.--..,&:--L---,! 
о 10 20 эо ~о so ео 10 ео 110 EIK~ 

Si(1111 E•1H•>II 

-- Fhkl 
--- I 
-·- g 

Рис.3. Зависимость полной отра

'hk!J g 

жательной способности Р кристал
ла LiF(200) от энергии квантового 

излучения Е для порядков отраже-

50 1
103 ния n= 1 , 2. Ркин. - кинематическая 

~о теория, Рдин.- динамическая теория. 
102 -

эо ~ • Рис. 4. Зависимость структурного 
фактора Fьkf и измеряемых относи-

20 j1o1 тельных отражательных способно-
// 10 . стей 11 91 кристалла Si(lll) от по-r v ~ j о рядка отражения n. Для объяснения 

2 ~ ~ ~ е · 1 sn° 10 фактора g см. уравнение /12/. 
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результаты кинематической теории всегда выше результатов динами

ческой теории. Этот факт является следствием учета эффектов по

глощения и экстинкции квантового излучения в кристалле. Наблю

даемый нами эффект тоже виден из рис.2, где у кривых при Е = 
= 100 кэВ значение полной отражательной способности для динами
ческой теории при n=l превышает соответствующее значение для 

кинематической теории.На рис.4 сравниваются величины изменения 
рассчитанного структурного фактора Fьkf с измеренными относи
тельными значениями полной отражательной способности кристалла 

'Si(l11)191 при энергии рентгеновских квантов Е = 17,4 кэВ как функ
ции порядка отражения. Как правило, наблюдается. хорошее совпа

дение между общим ходом полной относительной отражательной спо

собности и структурным фактором. Разногласие для n = 3 объясня
ется влиянием вторичной экстинк~ии, характеризуемой фактором g 
/см. /10//. 

В табл.3 сравниваются результаты расчетов и измерений из ра
боты 121 для полных отражательных способностей изогнутых Si(400) 
кристаллов для МоКа 1 -излучения с результатами наших расчетов, 

полученными с использованием программы PBRAGG. Результаты наших 

расчеТОВ ОТКЛОНЯЮТСЯ ОТ ЭКСПеримеНТаЛЬНЫХ В среднем На 9,6%, 
тогда как Для результатов других авторов подобное отклонение 

составляло в среднем 2~,3%. 

Таблица 3 

Сравнение расчетных Р рас и экспериментальных Рэкс 
величин полных отражательных способностей изогнуть~ 

Si(400) -кристаллов для МоК а 
1 
-излучения из работы 1 11 

с величинами Р, полученными по программе PBRAGG. 
R - радиус изгиба 

Rfcм Рэкс/1°-5Рад ррас/lо-5рад Pjlo-5 рад 

39 15,0 19,5 16,5 . 
50 14,6 18,9 16,0 

100 13,0 16,3 13,8 

200 9,9 12,3 10,5 

500 5,5 6,7 6,0 

1000 3,0 3,8 3,5 
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5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Данная программа позволяет провести расчеты полной отража
тельной способности различных кристаллов при разных энергиях 
и порядках отражения с учетом поглощения и экстинкции квантово

го излучения и влияния аномальной дисперсии и температуры . 
Таким образом, существует возможность провести предваритель

ные оценки применения того или иного кристалла в дифракционных 
спектрометрах с целью анализа спектра длин волн интересующего 
нас излучения. Базируясь на получаемых данных, можно оценить 
светосилу спектрометра и ее изменение при переходе к более вы
соким порядкам отражения при увеличении диапазона измеряемой 
длины волны. 

Авторы выражают благодарность профессору Г.Музиолю за полез
ные дискуссии во время подготовки настоящей работы . 
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Щорнак Г., Полере А., Рейхманн А. PI0-83-75 
PBRAGG - программа расчета полнь~ отражательнь~ 

способностей плоских и изогнутых кристаллов 

в спектрометрах Брэгга 

Разработана программа для расчетов полной отражательной 

способности плоских и изогнутых кристаллов в геометрии Брэгга. 

Полные отражательные способности рассчитываются в кинематиче

ской /идеальный мозаичньШ кристалл/ и динамической /идеалькьШ 
монокристалл/ теории с учетом эффектов поглощения и экстинкции 
кв·ант~вого излучения. а также с учетом влияния аномальной 
дисперсии и температуры. В качестве примера приводятся резуль

таты, полученные с использованием программы PBRAGG для кри
сталлов LiF(200), Si(111) и ·si (400). 

Работа вьmолнена в Отделе новь~ методов ускорения ОИЯИ. 
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Zschornack G., Pohlers А., Reichmann А. PI0-83-75 
PBRAGG - а Programme to Calculate Integral Reflecting Powers 
of Flat and Curved Bragg-Crystal Diffraction Spectrometers 

А programme was written to calculate integral reflecting 
powers of flat and curved crystals in the Bragg- ·geometry. 
The integral reflecting powers are calculated in the kinematic 
(ideal mosaic crystal) and in the dynamic (ideal single crys
tal) theory with considering the radiation absorption and 
extinction and also the influence of anomal dispersion 
and the temperature. As examples, some computed results for 
LiF(200), Si(l11) i .and , Si(400) are discussed. 

The investigation has been performed at the Department 
of New Acceleration Methods, JINR. 
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